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(g) Photostabile UV-Filter enthaltende kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen 
@ Verwendung von Verbindungen der Formel I 



CO 
CO 

o 

CM 
UJ 

Q 



R3> 



-NH 



;c=c> 



in der die CbC Doppelbindung in der E oder Z Konfigura- 
tion vorliegt und die Variablen folgende Bedeutung ha- 

ben: 

R'* COOR^ COR^ CONRSR®, CN, 0=S(-RS)=0, 0»S(-0R*)» 
O. R'0-PtOR«)=0; 

r2 cX)OR^, COR^ CONRSrS, CN, 0=S(.R«)=0, 0=S(-0R8)= 
O. R'0-P(-0R8)=0; 

R^ Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten all- 
phatischen, cyctoaliphatischen, araliphatischen oder aro- 
matischen Rest mit jewehs bis zu 18 C-Atomen; 
R^ einen gegebenenfalls substituierten aromatischen 
oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 
R^ bis 

R^ unabhangig vonetnander Wasserstoff, einen offenket- 
tigen oder verzweigten aliphatischen, araliphatischen, cy- 
ctoaliphatischen Oder gegebenenfalls substituierten aro- 
matischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die Variablen R^ bis R^ untereinander, jeweils zu- 
sammen mit den Kohlenstoffatomen, an die sie gebun- 
den stnd, gemeinsam einen 5- bis 6-Ring bilden konnen, 
der gegebenenfalls weiter anelUert sein kann, als UV*Fil- 
ter in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitun- 
gen zum Schutz der menschlichen Haut oder menschli- 
Cher Haare gegen Sonnenstrahlen, allein oder zusammen 
mit an sich fur kosmetische und pharmazeutische Zube- 
reitungen bekannten, im UV-Bereich absortMorenden VSar- 
bindungen. 
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Beschreibung 

Die Erfindung betrifft die Verwendung von EnaminderivateD als photostabile UV-Filter in kosmetischen und phanna- 
zeutiscben Zubereitungen zum Schutz der menscfalichen Epidennis oder menschliche Haare gegen UV-Strahlung, spe- 
5 ziell im Bercich von 320 bis 400 nm. 

Die in kosiuelischen und phannazeulischen Zubereilungen eingeselzlen LichUchulzinillel haben die AuTgabe, schadi- 
gcndc Einfliissc dcs Sonncnlichts auf die menschliche Haut zu vcrhindcm oder zumindcst in ihicn Auswirkungcn zu re- 
duzteren. Daneben dienen diese UchtschutzmiUel aber auch dem Schutz weiterer Inhaltsstoffe vor Zerstdnmg oder Ab- 
bau durch UV-Strahlung. In haarkosmetischen Formulierungcn soil eine Schadigung der Keratinfaser durch UV-SlraWen 
10 vermindert werden. 

Das an die ErdoberflSche gelangende vSonnenlicht hat einen Anteil an \TV-B- (280 bis 320 nm) und an UV-A-Strahlung 
(> 320 nm), welche sich direkt an den Bereich des sichtbaren Lichtes anschlieSen. Der EinfluB auf die menschliche Haut 
macht sich besonders bei der UV-B-Strahlung durch Sonnenbrand bemeiicbar. Dementsprechend bietel die Industrie eine 
grbfiere Zahl von Substanzen an, welche die UV-B-Strahlung absorbieren und damil den Sonnenbrand verhiodeni. 

IS Nun haben dennalolugische Unlersuchungen gezeigt, dafi auch die UV-A-Slrahlung durchaus HautschUdigungen und 
AUcrgicn hcrvorrufcn kann, indcm bcispiclswcisc das Keratin odcrElastin gcschadigt wild. Hicrdurch wcidcn Hasdzitlt 
uod Wasserspeichervermogen der Haut reduziert d. h. die Haut wird weniger geschmeidig und neigt zur Faltenbildung. 
Die auffallend hohe Hautkrebshaufigkeit in Gegenden starker Sonneneinstrahlung 7eigt» daB offenbar auch SchSdigun^ 
gen der Erbinfonnationen in den Zellcn durcb !>onneniicht, spezieil durch UV-A-Strahlung, hervoigenifen werdea. Ail 

21) diese Ericenntnisse lassen daher die Entwicklung effizieot^ nit^ubstanzen flir den 1 JV-A-Bernch notwendig erscbel- 
nen. 

Es besteht ein wachsender Bedarf an Licbtscbutzmitteln filr kosmetische und pharmazeudsche Zubereitungen, die vor 
allem als UV-A-Filter dienen konnen und deren Absorptionsmaxima deshalb im Dereich von ca. 320 bis 380 nm Uegen 
solllen. Urn mil einer moglichsl geringen Einsalzmenge die gewunschle >\5rkung zu erdelen, solllen derarlige Licht- 
25 schutzmittel zusatzlich eine hoch spezifische Extinktion aufweisen. AuBerdem miissen Lichtschutzmittel flir kosmeti- 
sche PraparatB noch eine Vielzahl weiterer Anforderungen ertullen, beispielsweisc gute Loslichkcit in kosmetischen 
Olcn, bohc Stabilitat dor mit ihncn hcrgcstcUtcn Emulsioncn, toxikologischc Unbcdcnklichkcit sowic gcringCD Eigcngo- 
ruch und geringe Eigenfarbung. 

Hine weitere Anfordemng, der T.ichtschutzmittel genQgen mQssen, isi eine ausreichende PhotostabilitML Dies ist aher 
30 mit den bisher verfugbaren UV-A absorbicrenden Licbtscbutzmitteln nicht oder nur unzureichend gewahdeistet 

In der franzdsischen Patentschrift Nr. 2 440 933 wird das 4-(l , l-Dtmethyiethyl)-4 -methoxydibenzoylmethan als UV- 
A-Rlter beschiieboi. Es wird vocgescblagen, dicsen speziellen UV-A-Filter, der von der Firma GIVAUDAN unter der 
Bezeichnung "PAR-SOL 1789" vedcauft wird, mit verschiedenen UV-B-Hltem zu kombinieren, urn die gesamten UV- 
Strahlen mit einer Wellenlange von 280 bis 380 nm zu absorbieren. 
3S Dieser UV-A-Filter isl jedoch, wenn er allein oder in Kombinadon iiiit UV-B-Fillem verwendeL wird» pbolocbemiscb 
nicht bcstandig gcnug, um cincn anhaltcndcn Schutz der Haut wahrcnd cincs langcicn Sonncnbadcs zu gcwShrldstcn, 
was wiederholte Anwendungen in regelmaBigen und kurzen Abstanden erfordert, wenn man einen wirksamen Schutz der 
Haut gegen die gesamien UV-Strahlen errielen m6chte. 

Deshalb soUen gemaB EP 0514491 die nicht ausreichend photostabilen UV-A-Filter durch den Zusatz von 2-Cyan- 
40 33-diphenylacrylsUureesten] stabilisiert werden, die selbst im UV-B-Bereich als Rlter dienen. 

Weiterhin wurde gemaB EP 251 398 schon vorgeschlagcn, UV-A- und UV-B-Strahlung absorbiezende Chromophore 
durch ein Bindeglied in einem Molektil zu vereinen. Dies hat den NachteiU daB einerseits keine freie Kombination von 
UV-A- und UV-B-Filtem in der kosmetischen Zubereitung mehr moglich ist und daB Schwierigkeiten bei der chemi- 
schen Veriuiupfung der Chromophore nur besliimule Kombinationen zulassen. 
4S Es bestand daher die Aufgabe, lichtschutzmittel flir kosmedsche und phannazeutische Zwecke vorzuschlagen, die im 
UV-A-Bereich mit hoher Extinktion absorbieren. die photostabil sind, eine geringe Higeufarbe d. b. eine scharfe Bandea- 
strukur aufwcisc und jc nach Subsdtucnt in Ol oder Wasscr loslich sind. 

Diese Aufgabe wurde erfindungsgen^ gei5st durch Verwendung von Verbindungen der Fonnei I 

50 R3>s^ 
NH 

in der die OC Doppelbindung in der E oder Z Konfiguradon vorliegt die \^ablen folgezide Bedeutung baben: 

COOR^, COR^. CONR^R^ CN, 0=S(-R5)=0, 0=S(-0R5)=0, R^0-P(-0R«)=0; 
R2 COOR^ COR^ CONR5R6 CN. 0=S(-R<i)=0, 0=S(-OR*i)=0, R'^O-P (-OR«K>; 
R^ Wasserstolf, einen gegebenenfalls subsdtuierten aliphatischen, cycloaliphatischen, araliphadscfaen oder aromatischen 
Rest mit jeweils bis zu 1 8 C-Atomen; 

R^ einen gegebenenfalls substituierten aromatischen oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomea; 
60 R^ bis R^ unabhSngig voneinander Wassersto£f, einen offenkettigen oder verzwdgten aliphatischen, araliphalischen, cy- 
cloaliphatischen Oder gegebenenfalls substituierten aromadschen Rest mit jeweib bis zu 18 C-Atomen» 
wobei die Vaiiablen R^ bis R^ untereinander, jeweils zusammen mit den KohlenstofTatomen, an die sie gd>unden and, 
gemeinsam einen 5- oder 6-Ring bilden konnen, der gegebenenfalls weiter anelliert sein kann, 

ab> UV-Filter, insbesondere UV-A-Filler, in kosmetischen und phanuazeulischen Zubereitungen zum Schutz dsr meoscfa- 
6S lichen Haut oder mcnschlichcr Haarc gcgcn Sonncnstrahlcn, allcin oder zusammen mit an sich ftlr kosmetische und phai^ 
mazeutische Zubereitungen bekannten, im UV-Bereich absorbicrenden Verbindungen. 

Dabei sind solche Verbindungen der Fonnei I bevorzugt, in der R^ fUr Wasserstoff, Rl fUr CN, CCX)R^ und COR^ und 
R2 fOr CN, COOR^ uod COR^ stehen, wobei R^ und R^ voneinander unabhangig offenkettige oder verzweigte aiipbati- 
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schc Oder gegcbencnfalls substituierte, aromatische Rcsle adt bis zu 8 C-Atomen bedeutni. «i «» r-na 

Besonders bevorzugi isi die Verwendung von Verbindungen der Formel I, in der R* flir Wasseistoff. fOr ( jN, 
C00R5 und COR^ und R2 flir CN, COOR^ und COR^ stchen, wobd R^ und R<^ vondnander unabhangig offcnketUgc 
Oder verzweigte aliphatische oder gegebenenfaUs subslitirierte. aromadsche Resie mil bis zu 8 C-Atomen bedeuten und 
R* fUr eincn gcgcbenenfalls subsiiiuicrtcn aromalischcn oder heieroaromatischcn Rest mil bis zu 10 C-Alomen im Ring, 5 
insbesondere einen subsliluierten Phenyl-. Thienyl-, Furyl-, PyridyK Indolyl- oder N;q)hlhylenrest undbesondere bevor- 
zugi fiir cincn gcgcbenenfalls substituicrtcn Phenyl- oder Thicnylrcst slcht. ^ 

Als Subslituenien koinnien sowohl lipophile als auch hydrophile Substituenten mil z. B. bis zu 20 C-Alomen in Be- 
trachi. T lipophile d. h. die Ollftslichkeii der Verbindangen der Formel T verstarkendc Reslc sind z. B. aKphatischc oder cy- 
cloaliphatische Restc insbesondere AlkyUesle mil 1 bis 18 C-Atomen, Alkoxy-, Mono- und Dialkylamino-, Altagrcar- 10 
bonyl-. Mono- und Dialkylaminocarbonyl-, Mono- und Dialkylaminosulfonylreste, fenier Cyan-, Nitio-, Bromr, ( Aux^, 
lod- Oder Fluorsubstituenten. . ^ « ^ _l j 

Hydrophile d. h. die WasseriftsUchkeil der Verbindungen der Fonnel I ennSglichcnde Reste smd z. B. Caiboxy- und 
Sulfoxyresic und insbesondere dercn Salze mit bdiebigcn physiologisch vcrlraglichcn Kationen, wic die Alkalisalzc 
Oder wie die TVialkylaimnoniuinsalze, wie TVi-Chydroxyalky^-anfluoniuiiisalze oder die 2-Melhylpropan-l-ol-2-amino- 15 
niumsalzc. Fcmcr kommcn Alkylammoniumrcstc mil bclicbigcn physiologisch VdtrSglichcn Anioncn in Bctracht. 

Als Alkoxyreste kommen solche mit 1 bis 12 C-Atomen. vorzugsweise mil 1 bis 8 C-Atomen in BetrachL 

Beispielsweise sind zu nennen: 
methoxy 
n-propoxy- 
n-butoxy- 
2-methylpiDpoxy- 
1 , l-dimcthylpropoxy- 
hexoxy- 
hcptoxy- 

2- cthyUiexoxy- 
isopropoxy- 
1-methylpropoxy- 
n-penloxy- 

3- methylbutoxy- 
2.2-dimethylpropoxy- 
l-methyl-l-cthylprojxjxy- 

'^'^^s^Mono- Oder Dialkylaminorestc kommen z. B. solche in Betracht, die Alkylrcste mit 1 bis 8 C-Atomen enthaltcn, 
wie Melhyl-. n-Propyl-. n-Butyl-, 2-MeihylpropyK l.l-Dimelhylpropyl-, HexyK Hcplyl-, 2-Elhylhexyl-. Isopiopyl-, 1- 35 
Mcihylpropyl-, n-Pbntyl-, S-Mcihylbutyl-, 2;a-DimcthylpiDpyl.. 1-Mcthyl-l-cthylpropyl- und Octyl in Bcuw:ht. Dicsc 
Reste sind gleichcrmaBcn in den Mono- und DialkyUminocarbonyl- und Sulfonylresten enthallen. 

Alkoxycarbonylieste sind z. B. F^aer. die die oben genannten Alkoxyreste oder Reste von h»heren Alkoholen z. B. mil 
bis zu 20 C-Alomen, wie iso-Cis-Alkohol, enthaltcn. 

Die Erfindung betrifft auch die neuen Verbindungen der Formel n ^ 

^CM 

r4 — CO — c— -cHa II 

^CHa- 

in der die 0=C Doppclbindung in dor E oder Z Konfiguraiion vorlicgi und in der R* cincn Phcnylrcst bcdcutct, der gcgc- 
benenfalls durch einen oder mehiere Alkyl-, Alkoxy-. Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonyl-, mit jeweils bis zu 20 C- 
Atomen oder Cyan- oder Caiboxyresle oder durch wasserifislich machende Reste ausgewShll aus der Gmppe bestehend 
aus Carboxylal-, Sulfonat- oder Alkylammoniumresten substituiert ist. Solche Restc sind z. B. AlkaUcaiboxylat oder 50 
Caibonyloxy-iri-<hydroxyethyl)ammonium- oder Sulfonyloxy-tii-(hydroxycthyl)ammoniunMeste. 
Wdtcffain betrifft die Erfindung die neuen Veibindungen der Fonnel Ht, 

H <^ ^C0CH3 

^C=C^ . Ill 
R4— ^O^' 
in der die C=C Ooppelbindung in der F oder Z Konfiguration vorliegt und in der R^ einen Phenylrest bedeutet, der gege- 
benenfalis durch einen oder mehrcre Alkoxyreste mil bis zu 20 C-Alomcn oder Alkoxycarbonylreste mit 4 bis zu 20 C- 
Atomen, sowie durch wasserlOslich machende Substituenten. ausgewShli aus der (jruppe bestehend aus Carboxylal-, 60 
Sulfonat- Oder Alkylammoniumresten, substituiert ist und V? eine offcnkettige, verzweigte oder cyclische Alkyl-» Al- 
koxy- Oder Alkoxyalkylgruppe mit jeweils bis zu 18 C-Atomen oder eine Aryloxygruppe bedeutet 

Beispielhaft sind in der fblgcnden TibcUe 1 die bevorzugten crfindungsgcmaBen >feibindungen der Fwrnel m ge- 
nannL 
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2 


0rLIlO/paJ.a | 




C13H270CO 


C2H5 


1 


p3X3. 1 




C13H270CO 


C2H5 


1 






C13H270CO 


C2H5 


1 


ortho 1 




C13H27OCO 


C2H5 


z 


OrtliO/pcli a- 1 




C14H29OCO 


C2H5 


1 


p3xa 1 




C14H29OCO 


C2H5 




inet.81 1 




C14H29OCO 


C2H5 


1 


ortb.o 1 


1 


C14H29OCO 


C2H5 




OxuuO/pa£^cL 1 


15 


C15H31OCO 


C2H5 


•1 

1 


pdXSi 1 




C15H31OCO 


C2H5 


1 


meta 1 




C15H31OCO 


C2H5 


1 


ortho 1 


21) 


C15H31OCO 


C2H5 


2 


ortho/para | 




C16H33OCO 


C2H5 


1 


para | 




C16H33OCO 


C2H5 


1 


met a | 




C16H33OCO 


C2H5 


1 


ortho 


25 


C16H33OCO 


C2H5 


2 


ortho/para 




C17H35OCO 


C2H5 


1 


para 1 




C17H35OCO 


C2H5 


1 


met a 




C17H35OCO 


C2H5 


1 


ortho 


30 


C17H35OCO 


C2H5 


2 


ortho/paira 1 


C18H37OCO 


C2H5 


1 


para 1 




CieH370CO 


C2H5 


1 


met a 1 




C18H37OCO 


C2H5 


1 


ortho 1 


35 


C18H37OCO 


C2H5 


2 


ortho/para 




C3H7OCO 


C3H7 


1 


peura 




C3H7OCO 


C3H7 


1 


meta 1 




C3H7OCO 


C3H7 


1 


ortho 1 


40 


C3H7OCO 


C3H7 


2 


ortho/para j 




C4H9OCO 


C3H7 


1 


para 1 




C4H9OCO 


C3H7 


1 


meta | 




C4H9OCO 


C3H7 


1 


ortho 


45 


C4H9OCO 


C3H7 


2 


ortho/para j 




CbHiiCXZO 


C3H7 


1 


para | 




C5H110CO 


C3H7 


1 


meta 1 




C5H110CO 


C3H7 


1 


ortho 1 


SO 


C5H110CO 


C3H7 


2 


ortho/para | 




C6H130CO 


C3H7 


1 


para 1 




C6H130CO 


C3H7 


1 


meta | 




"CfiHilOCO 


"C3H7 


1 


ortho 1 


55 


C6H13OCO 


C3H7 


2 


ortho/para | 




C8H17OCO 


C3H7 


1 


para | 




C8H17OCO 


C3H7 


1 


meta | 




CBH17OCO 


C3H7 


1 


orcno 1 


ou 


C8H17OCO 


*-3"7 


2 


ortho/para | 




C12H25OCO 


C3H7 


1 


para j 




C12H25OCO 


C3H7 


1 


meta 




C12H25OCO 


C3H, 


1 


ortho ] 


65 


C12H25OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C13H27OCO 


C3H7 


1 


para 1 



6 



— m-m 12 033 A 1 - 



X 




n 


Position 


C13H270CO 


C3H7 


1 


meta 


Ca3H270CO 


C3H7 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C3H7 


1 


para 


C1CH29OCO 


C3H7 


1 


meta 


C14H29OCO 


C3R7 


1 


ortho 


CXCH29OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C3H7 


1 


para 


C15H31OCO 


C3H7 


1 


meta 


Ci5H3iCx:o 


C3H7 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C3H7 


1 


para 


C16H33OCO 


C3H7 


1 


meta 


C16H33OCO 


C3H7 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C17H35OC0 


C3H7 


1 


para 


C17H35OC0 


C3H7 


1 


meta 


C17H35OCO 


C3H7 


1 


ortho 


Ci7H35Cx:o 


C3H7 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C3H7 


1 


para 


C18H37OC0 


C3H7 


1 


meta 


C18H37OCO 


C3H7 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C4H9 


1 


para 


C3H7OCO 


C4H9 


1 


meta 


C3H7OC0 


C4H9 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


para 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


meta 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C4H9 


1 


para 


C5H11OCO 


C4H9 


1 


meta 


C5H11OC0 


C4H9 


1 


ortho 


CsHiiCXIO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C4H9 


1 


para 


C6H13OCO 


C4H9 


1 


meta 


C6H13OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C4H9 


1 


para 


C8H17OCO 


C4H9 


1 


meta 


C8H17OCO 


C4H9 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C4H9 


1 


para 


C12H25OCO 


C4H9 


1 


meta 


C12H250CO 


C4H9 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C4H9 


1 


para 


C13H27OCO 


C4H9 


1 


meta 


C13H27OCO 


C4H9 


1 


ortho 



-DE-t97-i^-e35-A-l- 



X 




Xi 


Position 


C13H270CO 




2 


ortho/para 


C14H290CO 




1 


para 


C14H290CO 




X 


met a 


C14H290CO 




1 


ortho 


IC14H290CO 


P^Wi» 


2 


ortho/paxa 


C15H310CO 




1 


para 


IC15H310CO 


V^4X19 


1 


meta 


C15H310CO 


^4«9 




ortho 


IC15H310CO 


p 

C4H9 


0 

A 


ortho/Dara 


C16H330CO 


C4H9 


X 


^CXJL OL 


C16H330CO 


C4H9 


1 

X. 


mot* a 


C16H330CO 


C4H9 


T 
X 


ortho 


C16H330CO 


C4H9 




nT't'Ho /Da.r3. 


C17H350CO 


C4H9 


1 


^OLX cx 


C17H350CO 


C4H9 


•1 
X 


(lie U CL 


C17H350CO 


C4H9 


1 


ortho 


C17H350CO 


C4H9 


2 


orcno/paxa 


C18H370CO 


C4H9 


1 


para 


C18H370CO 


C4H9 


1 


meta 


C18H370CO 


C4H9 


1 


ortho 


C18H370CO 


C4H9 


2 


ortno/ para 


C3H70CO 


C5H11 


X 


paxa 


C3H70CO 


C5H11 


1 


meta 


C3H70CO 


C5H11 


1 


ortho 


C3H70CO 


CsHii 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C5H11 


1 


para 


C4H90CO 


C5H11 


1 


meta 


C4H90CO 


C5H11 


• 1 


ortho 


1 C4H90CO 


CsHii 


2 


ortno/para 


C5H110CO 


C5H11 


1 


para 


CsHiiCXZO 


C5H11 


1 


meta 


C5H11OCO 


C5H11 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C5H11 


2 


ori.no/ ycLxo 


C6H13OCO 


C5H11 


•1 
1 


para 


C6H13OCO 


C5H11 


1 


meta 


C6Hi3Cx:o 


C5H11 


X 


Ox txio 


C6H130CO 


C5H11 


*> 


0 X UHw / pCLX a 


C8H170CO 


C5H11 




CL 


C8Hi7Cx;o 


C5H11 


•1 
X 




C8H170CO 


C5H11 


X 


ortho 


C8H170CO 


C5H11 


~5 




IC12H250CO 


C5H11 


X 




C12H250CO 




X 


meta 


C12H25OC0 


CsHii 


X 


ortho 


1 ^12**25^-'^^ 


C5H11 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C5H11 


1 


para 


C13H270CO 


C5H1I 


1 


meta 


C13H27OC0 


C5H11 


1 


ortho 


C13H270CO 


C5H11 


2 


ortho/para 


IC14H290CO 


C5H11 


1 


para 



8 



DE 197 12 033 A 1 



V 


^5 " 


n 


Position 










Ci aHooOCO 




1 


Oft" Yin 


Ci^H-joOCO 




2 


wx i^iMjf ^axn 


CicH^iOCO 




1 


^ QX 0 


CisHsiOCO 




X 


met 3, 


Ci ^H-^-iOCO 




1 


WX CXlw 


Ci cH-aiOCO 


CcHi 1 
u 51111 


2 


V/X UXLVi// ^CL^ 01 


jLq*aj J www 






JJCIX €X 




L. 51111 






Ci rW^-aOCO 


V-5BII 


1 

X 


Ox UWJ 


Ci cH-i-aOCO 


U5tiii 


a 


Ux uxLU/ jpoxa 


^•1711351^^1./ 


L5H11 


i 
± 


para. 




U5H1I 


1 


meta 


wl7rl35UwU 


C5H11 


1 

X 


orciio 


1^17x13 5 UUU 


CsHii 




ortho/para 




C5H1I 


1 


para 






X 


meta 




C5H1I 


1 


ortho 




CsHii 




ortho/para 


C3n70CU 


CfiHis 


1 


para 


C3H7OCO 


CgHis 


1 


meta 


C3H7OCO 


C6H13 


1 


ortho 


C3H7OCO 


CeHis 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C6H13 


1 


para 


C4H9OCO 


C6H13 


1 


meta 


C4H9OCO 


C€Hi3 


1 


ortho 


C4H9OCO 


CfiHis 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C6H13 


1 


para 


C5H11OCO 


C6H13 


1 


meta 


CsHiiCXIO 


C6H13 


1 


ortho 


C5H11CXZO 


C6H13 


2 


ortho/para 


C6Hi3CX;0 


C6H13 


1 


para 




C6H13 


X 


meta 




C6H13 


1 


ortho 




^6«13 


z 


0 r u no / p ar a 


v»8ni7^-"*^ 




i 
X 


para 




CeHis 


X 


meta 




L6ni3 


X . 


ortho 


^3x1^7^'^^ 


p:»-Hi ^' 


— ^ 


Ox uilO / {lax a 


Ci iHocOCO 


PcTTi-a 

U6»13 


X 


^OiX Cl 


Ci oH^icOCO 


CcHi -a 


\ 


LUC trOL 








v/X wXLw 


C12H25OCO 




2 


ortho /para 


C13H270CO 




1 


para 


C13H270CO 




1 


meta 


C13H270CO 




1 


ortho 


C13H270CO 


C6H13 


2 


ortho/para 


C14H250CO 




1 


para 


C14H290CO 




1 


meta 


C14H290CO 


C6H13 


1 


ortho 



DE 197 12 033 Al 





X 




n 


Position 


5 


C14H29OCO 


C6H13 


2 


or the /par SL 




C15H31OCO 


C6H13 


1 


para 




CisHaiOCO 






Hist a 




C15H31OCO 


C6H13 


1 


ortho 


10 


C15H31OCO 


C6H13 




orcno/ para 


C16H33OCO 


C6H13 


1 


para 




C16H33OCO 




1 


meta 




C16H33OCO 


C6H13 


1 


ortho 


15 


C16H33OCO 




2 


ortho/para 




C17H35OCO 


C6H13 


1 


para 




C17H3SOCO 


C6H13 


1 


meta 




C17H35OCO 


C6H13 


1 


ortho 


20 


CitHssOCO 


C6H13 


2 


ortho/para 




C18H37OCO 


C6H13 


1 


para 




C18H370CO 




1 


meta 




C18H370CO 


C6H13 


1 


ortho 


25 


C18H370CO 


C6H13 


2 


ortho/para 




C3H70CO 


CH30 


1 


para 




C3H70CO 


CHsO 


1 


meta 




C3H70CO 


CH30 


1 


ortho 


30 


C3H70CO 


CH30 


2 


ortho/para 




C4H90CO 


CH30 


1 


para 




C4H90CO 


CH30 


1 


meta 




C4H90CO 


CH30 


1 


ortho 


35 


C4H90CO 


CH30 


2 


ortho/para 




CsHiiCxro 


CH30 


1 


para 




C5H110CO 


CH30 


1 


meta 




CsHiiCxro 


CH30 


1 


ortho 


40 


CsHiiCXZO 


CH30 


2 


ortho/para 




CeKiaCX:© 


CH30 


1 


para 




C6H130CO 


CHsO 


1 


meta 




C6H130CO 


CH30 


1 


ortho 


45 


C6H130CO 


CH30 


2 


ortho/para 




C8H170CO 


CH30 


1 


para 




C8Hi7CX:0 


CH30 


1 


meta 




CBH170CO 


CH30 


1 


ortho 


50 


C8H170CO 


CH30' 


2 


ortho/para 




C12H250CO 


CH30 


1 


para 




C12H250CO 


CH30 


1 


meta 




C12H250CO 


CH30 


1 


ortho 


55 


C12H250CO 


CH30 


2 


ortho/para 




C13H270CO 


CH30 


1 


para 




C13H270CO 


CH30 


1 


meta 


60 


C13H270CO 


CH30 


1 


ortho 


C13H270CO 


CH3U 




or t AO/ par a 




C14H290CO 


CH30 


1 


para 




C14H290CO 


CH30 


1 


meta 


65 


C14H29OC0 


CH30 


1 


ortho 


C14H290CO 


CHaO 


2 


ortho/para 




C15H310CO 


CK30 


1 


para 



10 



TC 1 
1 


1 


n IE 


Position 


C15H31OCO 


CH3O 1 


1 t1 


aeta 


C15H31OCO 


CH3O 


1 c 


5rtho 


Ci5H3iCk:o 


CH3O 


2 ( 


Drtho/para 


C16H33OC0 


CH3O 


1 1 


Dara 


IC16H33OCO 1 


CH3O 


1 1 


neta 


C16H33OCO 


CH3O 


1 


ortho 


IC16H33OCO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


CH3O 


1 


para 


|ci7H350CO 


CH3O 


1 


caeta 


|Ci7H350CO 


CH3O 1 


1 


ortho 


C17H15OCO 


CHsO 1 


2 1 


ortho/para 


tCi«Hi70C0 1 


CH3O 


1 


para 


ICiaH-aTOCO 1 


CH3O 1 


1 1 


met a 


ICioH'^'jOCO 1 

1 ^lo"J /.. . 1 


CH3O 


1 


ortho 


IrioHnOCO 1 


CH3O 1 


2 


ortho/para 


1 r^H»»oco 1 


C2H5O 1 


1 


para 


1 r'-.u-^npf) 1 


C2H5O f 


1 


met a 


1 p->u-,nco 1 


C2H5O 1 


1 


ortho 


1 r'^n^ncci 1 
1 Vi.3*17>«'^^ 1 


C2H5O 1 


2 


ortho/para 


1 r**w**npn 1 


C2H5O 1 


1 


para 


1 -U-.OPrt 1 


C2HSO 1 


1 


meta 






1 


ortho 




C2H5O 


2 


ortho/para 


1 UsniiU^-w 1 


C2H5O 


1 


para 




C2H5O 


1 


meta 


1 CsHnOCO 


C2H5O 


1 


ortho 


1 C5tliiUv.»U 


C2HSO 


2 


ortho/para 


1 C6Hl3*^*-^ 


C2H5O 


1 


para 


1 0 _ u - « rtr* n 
1 CgnisU^U 


i C2H5O 


1 


meta 


1 C6ni3^^^ 


1 C2H5O 


1 


ortho 




1 C2H5O 


2 


ortho/para 


1 k*Btll7^-'ww 


1 C2H5O 


1 


para 


1 ^Bni7wv*w 


C2HSO 


1 


1 meta 


1 CqHi tOCO 


C2HSO 


1 


ortho 


1 CoHnOCO 


C2H5O 


2 


1 ortho/para 




1 C2H5O 


1 


Ipara 


1 r-ioHncOCO 


C2H5O 


1 


Imeta 


1 »»lTicOCO 


C2H5O 


1 


ortho 




e2H50 


i 2 


1 ortho/para 


ICiiHi^OCO 


C2HSO 


1 


para 


1 Ci -iH27Cx:iO 


C2H50 


1 1 


jroeta 


IC11H270CO 


C2H50 


1 


1 ortho 


IC13H270CO 


C2H50 


2 


1 ortho/para 


IC14H290CO 


1 C2H50 


1 n 
1 x 


1 para 


rCi4H290CO 


1 C2H50 


1 1 


[meta 


IC14H29OCO 


CjHsO 


1 


1 ortho 


|Ci4H290CO 


C2H50 


2 


1 ortho/para 


IcisHsiOCO 


C2H50 


1 


para 


C15H31OCO 


C2H50 

1 CjHsO 


1 1 
1 ^ 


(meta 
1 ortho 


|cisH3iOCO 







10 



IS 



2n 



25 



35 



40 



45 



50 



55 



60 



65 



11 



DE"197T.2"033 A~T~ 



X 


R5 


n 


Position 


C15H310CO 


C2H50 


2 


or t ho /para 


C16H330CO 


C2H50 


1 


para 


C16H330CO 


C2H50 


1 


met a 


C16H330CO 


C2HSO 


1 


or LAO 


C16H330CO 


C2H50 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C2H-50 


1 


para 


C17H350CO 


C2H5O 


1 


meta 


C17H350CO 


C2H5O 


1 


ortho 


C17H350CO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C1BH370CO 


C2H5O 


1 


para 


C1BH370CO 


C2H5O 


1 


meta 


C1BH370CO 


C2H5O 


1 


ortho 


Ci8H37Cx:o 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C3H7O 


1 


para 


C3H7OC0 


C3H7O 


1 


meta 


C3H7OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C3H7O 


1 


para 


C4H9OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C4H9OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C3H7O 


1 


para 


C5H11OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C5H11OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C6H13OC0 


C3H7O 


1 


para 


CsHisOCO 


C3H7O 


1 


meta 


C6H130CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C6H130CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


CsHitOCO 


C3H7O 


1 


para 


CBH170CO 


C3H7O 


1 


meta 


CBH170CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C8H170CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C12H250CO 


C3H7O 


1 


para 


C12H250CO 


C3H7O 


1 


meta 


C12H250CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C12H250CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


Cl3H270CO 


C3H7O 


1 


para 


Ci3H270CO^ 


C3H7O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C3H7O 


1 


para 


C14H29OCO 


C3H7O 


1 


meta 


C14H290CO 


U3n.7U 


X 




C14H290CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C3H70 


1 


para 


C15H310CO 


C3H70 


1 


meta 


C15H310CO 


C3H70 


1 


ortho 


C15H310CO 


C3H70 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C3H70 


1 


para 



12 



BE-197 12G33 A l 



X 


R5 


n 


Position 


C16H330CO 


C3H70 


1 


roeta 


CieHaaOCO 


C3H70 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C3H70 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C3H70 


1 


para 


C17H35OCO 


C3H70 


1 


meta 


C17H35OCO 


C3H70 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C3H70 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C3H70 


1 


para 


C18H37OCO 


C3H70 


1 


meta 


C18H37OCO 


C3H70 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C3H70 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C4H90 


1 


para 


C3H7OCO 


C4H90 


1 


meta 


C3H7OCO 


C4H90 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C4H90 


1 


para 


C4H9OCO 


C4H90 


1 


meta 


C4H9OCO 


C4H90 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C4H90 


1 


para 


C5H11OCO 


C4H90 


1 


meta 


C5H11OCO 


C4H90 


I 


ortho 


C5H11OCO 


C4H90 


2 


ortho/paira 


CeHiaOCO 


C4H90 


1 


para 


C6H13OCO 


C4H90 


1 


meta 


C6H13OCO 


C4H90 


1 


ortho 


C6Hi3Cx:o 


C4H90 


2 


ortho/para 


C8H170CO 


C4H90 


1 


para 


CsHitOCO 


C4H90 


1 


meta 


C8H170CO 


C4H90 


1 


ortho 


C8H170CO 


C4H90 


2 


ortho/para 


C12H250CO 


C4H90 


1 


para 


C12H250CO 


C4HgO 


1 


meta 


C12H250CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C12H250CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C4H9O 


1 


para 


C13H270CO 


C4H9O 


1 


meta 


C13H270CO 


C4H9O 


1 


ortho 


-C13H270CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C4H9O 


1 


para 


C14H290CO 


C4H9O 


1 


meta 


C14H290CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C14H290CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C4H9O 


1 


para 


C15H310CO 


C4H9O 


1 


meta 


C15H310CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C15H310CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C4H9O 


1 


para 


C16H330CO 


C4H9O 


1 


meta 


CifiHaaOCO 


C4H9O 


1 


ortho 
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n i 


>osition 

—i — 


5 < 


:i6H330co 


C4H9O 


2 c 


)rtho/para 


< 


:n7H350C0 


C4H9O 


1 I 




( 


:i7H350co 


C4H9O 


1 I 


neta 




217H350CO 


C4H9O 


1 < 


Drtho 


10 


C17H350CO 


C4H9O 


2 < 


Drtho/para 




C18H370CO 


C4H9O 


1 1 


para 




C18H370CO 


C4H9O 1 


1 


tneta 




C18H370CO 


C4H9O 1 


1 


ortho 


15 


C18H370CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 




C3H70CO 


C5H11O 


1 


para 




C3H70CO 


C5H11O 


1 


meta 




C3H70CO 


C5H11O 


1 


ortho 


20 


C3H7Cx:o 


C5H11O 


2 


ortho/para 




C4H9OC0 


C5H11O 


1 


para 




G4H9OC0 


- CsaiiO 


...1. . 


meta 




C4H9OCO 


C5H11O 


1 


ortho 


25 


C4H9OCO 


C5H11O 


2 


ortho/para 




C5H11OCO 


C5H11O 


1 


para 




C5H11OCO 


C5H11O 


1 ■ 


meta 


30 


C5H11OCO 
C5H11OCO 


C5H11O 
C5H110 


1 
2 


ortho 

ortho/para 




C6H13OCO 

CeHisOCO 


C5H11O 1 
CsHnO 


1 
1 


para 
meta 




C6H13OCO 


CsHuO 


1 1 


ortho 


35 


C6H13OCO 


C5H110 


2 


ortho/para 




CflHi nOCO 

C8H17OCO 


C5H110 
C5H110 


1 
1 


para 

meta 


40 


CflHi 7OCO 

C8H17OCO 

C12H25OCO 

C12H25OCO 

Ci2H250CO 


C5H110 
C5H110 
C5H110 
C5H110 

CsHnO 


1 
2 
1 

1 1 
1 


ortho 

ortho/para 

para 

meta 

ortho 


45 

SO 


C12H25OCO 
C13H27OCO 
C13H27OCO 
C13H27OCO 
C13H27OCO 
C14H29OCO 


C5H11O 
C5H11O 

CsHuO 

1^ rj_ _ r\ 

CsHnO 

CsHiiO 


1 2 

1 1 

1 
1 

1 X 

I 2 
1 1 


ortho/para 

para 

meta 

ortho 

ortho/para 

para 


ss 


C14H29OCO 
C14H29OCO 
C14H29OCO 


CsHnO 
CsHnO 
CsHnO 


1 1 
1 1 
2 

1 1 


meta 
ortho 

ortho/para 
para 




C15H31OCO 

C15H31OCO 


CsHnO 

CsHuO 


1 1 


meta 




C15H31OCO 


CsHuO 


1 1 


ortho 


60 


C15H31OCO 




2 


ortho/para 




C16H33OCO 


C5H11O 


1 


para 




C16H33OCO 


C5H11O 


1 1 


meta 




C16H33OCO 


C5H11O 


1 1 


ortho 


65 


C16H33OCO 
C17H35OCO 


C5H11O 
C5H11O 


2 

1 1 


ortho/para 
para 
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X 1 




n I 


>osition j 
— — — 1 


C17H350CO 


CsHiiO 


1 r 


neta 1 


C17H350CO 


C5H11O 


1 c 


jrtlio 1 


C17H350CO 


C5H11O 


2 ( 


Drtho/para j 


C18H370CO 


CsHuO 


1 1 


para 1 


Ci8H370CO 1 


CsHiiO 


1 1 


T\eta 1 


C18H37OCO 


C5H11O 


1 


ortho j 


C18H37OCO 


C5H11O 


2 


ortho/para j 


C3H7OCO 


C6H13O 


1 


para j 


C3H7OCO 


CeHiaO 


1 


meta 1 


C3H7OCO 


CsHuO 


1 


ortho j 


C3H7OCO 


CeHxsO 


2 


ortho/para j 


C4H9OCO 


C6H13O 


1 


para j 


IC4H9OCO 


C6H13O 


1 


meta 1 


C4H9OCO 


C6H13O 


1 


ortho 1 


C4H90CO 


C6H13O 


2 


ortho/para 1 


C5H11OCO 


C6H13O 


1 


para 


C5HiiCx:o 


C6H13O 


1 


meta 


C5H110CO 


C6H13O 


1 


ortho 1 


C5H110CO 


C6H13O 


2 


ortho/para | 


C6H130CO 


C6H13O 


1 


para 1 


C6H130CO 


C6H13O 


1 


meta 1 


IcfiHiBOCO 


CSH13O 


1 


ortho 1 


IcsHibOCO 


C6H130 


2 


ortho/para 


CfiHi7OC0 


C6H130 1 


1 


para j 


CnHnOCO 1 


C6H130 


1 


meta 


1 CqHitOCO 


C6H130 


1 


ortho 1 


1 CqHi 7OCO 


CeHisO 


2 


ortho/para 1 


IC15H25OCO 


C6H13O 


1 


para | 


1 CioHo^OCO 

1 ^.^ 3 www 


C6H13O 


1 


meta 


1 C10H25OCO 


C6H13O 


1 1 


ortho 


IC12H25OCO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


IC13H27OCO 


C6H13O, 


1 


para 1 


C13H27OCO 


CsHisO 


1 


meta 1 


1 C13H27OCO 


C6H130 


1 


ortho 1 


IC13H27OCO 


C6H130 


2 


ortho/para 1 


C14H29OCO 


C6H130 


1 


para 1 


C14H29OCO 


C6H130 


1 


meta 1 


C14H29OCO 


CeHiaO 


1 1 


ortho 1 


TC14H29OCO 


CfiHisO 


2 


ortho/para j 


IcisHaiOCO 


CeHiaO 


1 


para | 


CisHbiCXZO 


C6H13O 


J 


meta | 


1 C15H31OCO 


1 CcHi-»0 


1 1 


ortho 1 


C15H31OCO 




2 


ortho/para 1 


Ci6H33CX:0 


CeHisO 


1 1 


para | 


Ci6H330CO 


1 ^6*il3'J 


1 1 


meta | 


C16H330CO 


C6H13O 


1 


ortho 1 


[C16H330CO 


C6H13O 


2 
1 


ortho/para j 
para 


C17H350CO 

Cl7H3sOCO 

C17H350CO 


C6H13O 
1 C6H13O 

1 CfiHi30 


1 

1 1 


meta 

ortho 1 
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X 




n 


Position 

_ 


C17H350CO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C6H13O 


1 


para 


C18H370CO 


C6H13O 


1 


meta 


C18H370CO 


C6H13O 


1 


ortho 


C18H370CO 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C7H15O 


1 


para 


C3H70CO 


C7H15O 


1 


meta 


C3H70CO 


C7H15O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C7HX5O 


1 


para 


C4H90CO 


C7H15O 


1 


meta 


C4H90CO 


C7H15O 


1 


ortho 


C4H90CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C7H15O 


1 


para 


CsHiiCXIO 


C7H15O 


1 


meta 


C5H11OCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C7H15O 


1 


para 


C6H13OCO 


C7H150 


1 


meta 


C6H130CO 


C7H15O 


1 


ortho 


CeHiaOCO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C8H170CO 


C7H15O 


1 


para 


C8H170CO 


C7H15O 


1 


meta 


CBH170CO 


C7H1SO 


1 


ortho 


CBH170CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C12H250CO 


C7H15O 


1 


para 


C12H250CO 


C7Hi50 


1 


meta 


C12H250CO 


C7H15O 


1 


ortho 


C12H250CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C7H15O 


1 


para 


C13H270CO 


C7H15O 


1 


meta 


C13H270CO 


C7H15O 


1 


ortho 


C13H270CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C7H15O 


1 


para 


C14H290CO 


C7H15O 


1 


meta 


C14H290CO 


C7H15O 


1 


ortho 


C14H290CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C7H15O 


1 


para 


C1SH310CO 


C7H15O 


1 


meta 


CisHsxOCO 


C7H15O 


1 


ortho 


C15H310CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C7H15O 


1 


para 


C16H330CO 


C7H1SO 


1 


meta 


Ci6H33CX:0 


C7H15O 






C16H330CO . 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C7H15O 


1 


para 


C17H3SOCO 


C7H15O 


1 


meta 


C17H350CO 


C7H15O 


1 


ortho 


C17H350CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C7H15O 


1 


para 
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X 




n ] 


Position 


C18H370CO 


C7H15O 


1 I 


neta 


C18H370CO 


C7H15O 


1 ( 


Drtho 


C18H370CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


CbHi70 


1 


para 


C3H70CO 


C8H17O 


1 


[Qeta 


C^HiOCO 


C8H17O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


CiiHgOCO 


C8H17O 


1 


para 


C4H9OCO 


C8H17O 


1 


met a 


C4H9OCO 


CsHnO 


1 


ortho 


C4HgOCO 


CgHnO 


2 


ortho/para 


CgHllOCO 


C8H17O 


1 


para 


CcHnOCO 


C8H17O 


1 


meta 




CeHnO 


1 


ortho 


CcHi 1OCO 


C8H17O 


2 


ortho/para 




C8H17O 


1 


para 


CcHnOCO 


C8H17O 


1 


meta 


r*Hi •«0C0 


C8H17O 


1 


ortho 


C«Hi30C0 


C8H17O 


2 


ortho/para 


CbHi 70C0 

/ ^^^^^^ 


C8H17O 


1 


para 




C8H17O 


1 


meta 


^81*17^'^^'^ 


C8H17O 


1 


ortho 


p„tT^ _npn 

Cb*117UwV-/ 


CsHnO 


2 


ortho/para. 




C8H17O 


1 


para 


^ 1 2 **2 5 ^^'^^^ 


C8H17O 


1 


meta 




C8H17O 


1 


ortho 




CBH17O 


2 


ortho/para 




C8H17O 


1 


para 


V* 1 3 ri2 7 


C8H17O 


1 


meta 




C8H17O 


1 


ortho 


r-^HnOCO 


C8Hi70 


2 


ortho/para 


CiiiHooOCO 


C8H17O 


1 


para 




C8H17O 


1 


meta 




C8H17O 


1 


ortho 




C8H17O 


2 


ortho/para 


Ci cH-ii OCO 


C8H17P 


1 


para 


Ci cH"* 1 0CO 


C8H17O 


1 


meta 


Ci cH-» 1 0CO 


C8H17O 


1 


ortho 


~ TZt1;Hvi OCO 


-C8H17O 


2 


ortho/para 




C8H17O 


1 


para 


C16H330CO 


C8H17O 


1 


meta 


C16H330CO 


C8H17O 


1 


ortho 


CieHaaOCO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C8H17O 


1 


para 


Ci7H350CO 


C8H17O 


1 


meta 


C17H350CO 


CeHnO 


1 


ortho 


C17H350CO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C8H17O 


1 


para 


C18H370CO 


C8H17O 


1 


meta 


CiflHsiOCO 


C8H17O 


1 


ortho 
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i 


r5 I 


n 3 


Position 


5 ' 




C8H17O 


2 < 


Drtho/para 




C3H7OCO 


C12H25O 


1 ] 


para 




C-jH-iOCO 


C12H25O 


1 1 


[neta 




C3H70CO 


C12H25O 


1 


ortho 


10 


C-jHtOCO 


C12H2SO 


2 


ortho/para 




C4H90CO 


C12H25O 


1 


para 




C4H90CO 


C12H25O 


1 


meta 




CaRqOCO 


C12H25O 


1 


ortho 


IS 




C12H25O 


2 


ortho/para 






C12H25O 1 


1 


para 






C12H25O j 


1 


meta 






C17H9SO 


1 


ortho 


w 




C12H25O 1 


2 


ortho/para 






C15H25O 
^XZ* *3 1 


1 


para 






C12H25O 1 


1 


meta 






C15H25O 


1 


ortho 


2S 




C12H25O 1 


2 


ortho/para 






Ci2H250 


1 


para 






C13H25O 


1 


meta 




_ TT_ _|'V^f^ 




1 


ortho 


Oft 


C8H17OCU 


1 


2 


ortho/para 




/-I TT f\^f\ 




1 


para 




C12H25OCO 




1 


meta 




C12H25OCO 




1 


ortho 




C12H2SOCO 




2 


ortho/para 




C13H27OCO 


U12**25'J 




para 




C13H270C0 


P- lUieO 




meta 




C13H270CO 


*-12^25**' 


1 


ortho 


40 


C13H270CO 


p.^HicO 
v*12**25'-' 


1 2 


ortho/para 




C14H290CO . 


p^ iff'veO 


1 


para 




^ TT ^^^^^^ 

C14H290CO 


^12**2bv 


1 1 


meta 




C14H29OUU 




1 1 


ortho 


45 


C14H29OCU 




1 2 


ortho/para 




Ci5H3iLn-U 




1 1 


para 








1 1 


meta 




TT t'^f^C\ 




1 1 


ortho 


SO 






1 2 


ortho/para 




CI6H33OCU 




1 1 


para 




Cl6H33*J*-^ 




1 1 


meta 




Ci6tt33vA*u 


C12H250 


1 


ortho 


ss 




C12H250 


2 


ortho/para 




^17"'35^^'^ 


C12H250 


1 1 


para 






C12H250 


1 1 


meta 






C12H2SO 


1 


ortho 


60 


C17H35OC0 


C12H2SO 


1 2 


ortho/para 




C18H370CO 


C12H250 


1 


para 




C1BH37OCO 


C12H250 


1 1 


meta 




C1BH37OCO 


C12H250 


1 1 


ortho 


65 


C18H37OCO 


C12H250 




ortho/para 




C3H7OCO 


C14H290 


1 1 


para 
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X 1 


R5 


n \l 


Position 


C^UnOdO 1 


C14H290 


1 r 


neta 1 




C14H290 


1 c 


Drtho 


r-u-oco 1 


C14H290 


2 ( 


Drtho/para 




C14H290 


1 ] 


para 1 




C14H290 


1 1 


[neta 1 




C14H290 


1 


ortho 




C14H390 


2 1 


ortho/para l 




Ci4H2gO 


1 


para | 


^ IT f^i^r\ 1 




1 1 


meta 1 


CsHiiOCO 


^14"2S^ 


1 1 


ortho 


C5H11CXIO 


s^3^4n2gv/ 


2 1 


ortho/para 


C6H13OCO 1 


^14**2I?*^ 


1 1 


para 


CeHiaOCO 1 


Ci iiH'>QO 

V^14«2S*' 


1 1 


meta | 


C6H13OCO 


C14H29O 


1 


ortho I 


C6H13OCO 


CHH29O 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 




1 1 


para 1 


CbHitOCO 


C14H290 


1 


meta 1 


C8H17OCO 


C14H29O 


1 1 


ortho 


CeHi70C0 


P-i iiH««oO 


2 1 


ortho/para 1 


C12H250CO 


Pi ^U'^nO 


1 

1 


para 1 
mota 1 


C12H250CO 
C12H250CO 


C14H29U 
C14H29O 


1 1 


ortho 


C12H250CO 


C14H29O 

p- .u..«.«n 


2 

1 


ortho/para 

Dara 1 


C13H270CO 
C13H270CO 


^14*129^ 
Ci4ri29*-' 




meta I 


C13H270CO 






ortho 1 


Ci'iH270C0 


^14«-29'-' 


2 


ortho/para | 


C14H29OCO 


1 C14H29O 


1 
1 


para 1 
meta 1 


C1AH29OCO 

C1CH29QCO 


C14H29O 
1 ^14**29V 


1 


1 ortho 


C14H29OCO 


C14H29O 


2 


1 ortho/para 


C15H31OCO 


p^jTT^iAn 

^14X129'-' 


1 


Ipara 1 


C15H31OCO 


C14H29O 


1 


jmeta 1 


C15H31OCO 


C14H29O 
1 P-^jiHittO 


1 
2 


ortho 

1 ortho/para 


Ci5H3iCX:0 

C16H330CO 


1 ^14"29*-' 
C14H290 


1 


para 


Ci6H330CO_ 

C16H330CO 


1 V'14**29*^ 
1 v*14'*29^ 


1 
1 


[meta 1 
1 ortho 


/p^ TT £4C*Q — - 

C17H350CO 

tj_ _opr^ 
v-i7n.35v^^ 


1 GtaH^qO 

1 C14H290 


2 
1 
1 


1 ortho/para 1 
para | 
jmeta 1 


^17**3 5'-'^'^ 
C17H35OCO 


1 C14H290 

C14H290 


1 
2 


1 ortho 1 
ortho/para 


CieH370C0 


C14H290 


1 


Ipara 


C18H37OCO 


C14H290 


1 


|meta 1 


C18H37OCO 


C14H290 


1 


1 ortho 


C18H37OCO 


C14H290 


2 


1 ortho/para 


C3H7OCO 


C16H330 


1 


para 


C3H7OCO 
C3H7OCO 


C16H330 
1 C16H330 


1 
1 


Imeta 
1 ortho 
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X 




n 


Position 


s 


C3H70CO 


C16H330 


2 


ortho/para 




C4H90CO 


C16H330 


1 


para 




C4H9OC0 


C16H330 


1 


meta 




C4H90CO 


C16H330 


1 


ortho 


in 


C4H90CO 


C16H330 


2 


ortho/para 




C5H110CO 


C16H330 


1 


para 




CsHiiCXIO 




1 


meta 




C5H11OCO 


C16H33O 


1 


ortho 


15 


C5H11OCO 


Cl6H330 


2 


ortho/para 




C<;Hi70C0 


'C16H330 


1 


para 




CfiHi lOCO 


Ci6H330 


1 


meta 




C6H13OCO 


CX6H33O 


1 


ortho 


21) 


CfiHi lOCO 


C16H33O 


2 


ortho/para 




CqHi tOCO 


C16H33O 


1 


para 




CoHnOCO 


Ci€H330 


1 


meta 




my www 


wxo«-*j J w 


1 


ortho 


25 


wg*i^y www 


wjLO**j J w 


2 


ortho/para 






w2.o<*33w 


1 


Dara 








1 


meta 




v» 1 2 "-S 5 ^■'^^ 


wio"33w 


1 


ortho 


30 




^16 3^ 


2 










1 


para 






^lo**33^ 


1 


meta 




*-13"-27^^^ 






ortho 


35 


V* 1 3 **2 7 ^■'^^ 


s-»15«33w 


2 


ortho/para 




v.. 14 112 9^''**'^ 


^16**33*^ 


1 


para 




^X4"-29^^^ 


WiO**33^ 


1 


meta 




v»2.4£i29 




1 


ortho 


40 


1 4 n 2 9 ^ 




2 


or tho /para 




^1 5**3 l^'^w 




1 


para 




^15**31'-'^^ 


v.'lbiij jw 


1 


meta 




>-15"31*'^*-' 


^l0**33*-' 


1 


ortho 


45 


v*! 51131 www 


Ci<H-»-»0 
w1d**33w 


2 


ortho/para 




5 1*3 3 ^'^^ 




1 


Dara 




wigii33 wVi«w 


wio**33^ 


1 


meta 




w g 1*3 3 ww V 


JW 


1 


ortho 


SO 


g £13 3 Www 




2 


ortho/para 






C16H330 


1 


para 






C16H330 


1 


meta 




C17H3SOCO 

w^ /*»j3w»w 


C16H330 


1 


ortho 


5S 


W^ ^ ** J 3 WW w 


C16H330 


2 


ortho/para 




C18H370CO 




1 


para 




CiaH370C0 


C16H33O 


1 


meta 


60 


C18H37OCO 


C16H33O 


1 


ortho 


C18H37OCO 


C16H33O 


2 


ortho/para 




C3H7OCO 


C18H37O 


1 


para 




C3H7OCO 


C18H37O 


1 


meta 


65 


C3H7OCO 


C18H37O 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 




C4H9OCO 


C18H37O 


1 


para 



20 



Y 


r5 


n 


Position 


C4H9OCO 


C18H37O 


1 


tneta 


C4H9OCO 


C18H370 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


CsHiiCXIO 


C18H370 


1 


para 


C5H11OCO 


C18H37O 


1 


meta 


C5H11OCO 


C18H37O 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


CeHisOCO 


CieH370 


1 


para 


C6H13OCO 


C18H37O 


1 


meta 


CeHisCXIO 


C18H37O 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C18H37O 


2 


ortho/para 


CpHi^OCO 


C18H37O 


1 


para 


CflHi 7OCO 


C18H37O 


1 


meta 


WgU^ y www 


C18H37O 


1 


ortho 


8 **! 7 ^■'^ ^ 


C18H37O 


2 


ortho/para 




C18H37O 


1 


para 


L-i 2*^25^'^^ 


C18H37O 


1 


meta 




C18H37O 


1 


ortho 


wl 2 **2 5^"'^*' 


C18H370 


2 


ortho/para 




Ci8H370 


1 


para 


^13"27*-'^'^ 




1 


meta 




Ci flHi70 


1 


ortho 


^13**27^^^ 




2 


ortho/para 


^14**29*^'^^ 


CinH'470 


1 


para 


Cl4*i29^^^ 




1 


meta 




CiaH370 


1 


ortho 


r'- ^ij— «nPO 


C1RH17O 


2 


ortho/para 






1 


para 




Ci RH17O 


1 


meta 




CinHi70 


1 


ortho 






2 


ortho/para 


V'16"33*-'^*^ 


CiaH370 


1 


para 


w€"33^-'^^ 


Ci aHnO 

WJ.OMJ 


1 


meta 


g 113 3 wv^Vi* 


Ci8H370 


1 


ortho 




C18H370 


2 


ortho/para 


p- tH-icOCO 


C18H37O 


1 


para 


Ct nK-x cOCO 


C18H37O 


1 


meta 


p- tHicOCO 


C18H37O 


1 


ortho 




C18H37O 


2 


ortho/para 




C18H370 


1 


paora 


Ci qHtjOCO 


C18H37O 


1 


meta 


Ci fiHnOCO 


C18H37O 


1 


ortho 


v*j_8*iJ7www 


C18H37O 


2 


ortho/para 


CH3O 


CH3 


1 


para 


CH3O 


CH3 


1 


meta 


CH3O 


CH3 


1 


ortho 


CH3O 


CH3 


2 


ortho/para 


C2H5O 


CH3 


1 


para 


C2H5O 


CH3 


1 


meta 


C^HbO 


CH3 


1 


ortho 



21 



DE 197 12 033 A 1 



X 


R5 


n 


Position 


C2H50 


CH3 


2 


ortho/para 


C3H70 


CH3 


1 


para 


C3H70 


CH3 


1 


meta 


C3H70 


CH3 


1 


ortho 


C3H70 


CH3 


2 


ortho/para 


C4H90 


CHj 


1 


para 


C4H9O 


CH3 


1 


meta 


C4H9O 


CH3 


1 


ortho 


C4H9O 


CH3 


2 


ortho/para 


C5H11O 


CH3 


1 


para 


C5H11O 


CH3 


1 


meta 


C5H11O 


CH3 


1 


ortho 


C5H11O 


CH3 


2 


ortho/para 


CeHiaO 


CH3 


1 


para 


C6H13O 


CH3 


1 


meta 


C6H13O 


CHs 


1 


ortho 


C6H13O 


CH3 


2 


ortho/para 


C8H17O 


CH3 


1 


para 


C8H17O 


CH3 


1 


meta 


CBH17O 


CH3 


1 


ortho 


C8H17O 


CH3 


2 


ortho/para 


C12H25O 


CH3 


1 


para 


C12H25O 


CH3 


1 


meta 


C12H25O 


CH3 


1 


ortho 


C12H25O 


CH3 


2 


ortho/para 


C13H27O 


CH3 


1 


para 


C13H270 


CH3 


1 


meta 


C13H27O 


CH3 


1 


ortho 


C13H270 


CH3 


2 


ortho/paxa 


C14H29O 


CH3 


1 


pcura 


C14H29O 


CH3 


1 


meta 


C14H29O 


CH3 


1 


ortho 


C14H29O 


CH3 


2 


ortho/para - 


Ci5H3iO 


CH3 


1 


para 


C15H31O 


CH3 


1 


meta 


CisHaiO 


CH3 


1 


ortho 


C15H31O 


CH3 


2 


ortho/para 


C16H33O 


CH3 


1 


para 


C16H33O 


CH3 


1 


meta 


Ci6H330 


~XH3~ 


"1 


ortho 


C16H33O 


CH3 


2 


ortho/para • 


C17H35O 


CH3 


1 


para 


C17H35O 


CH3 


1 


meta 


C17H35O 


CH3 


1 


ortho 


C17H35O 


CH3 


2 


ortho/para 


C18H37O 


CH3 


1 


para 


C18H370 


CH3 


1 


meta 


C18H37O 


CH3 


1 


ortho 


C18H37O 


CH3 


2 


ortho/para 


CH3O 


C2H5 


1 


para 



22 



DE 197 12-033-A-l" 



X 


r5 


n 


Position 


CH30 


C2H5 


1 


meta 


CH30 


C2H5 


1 


ortho 


CH30 


C2H5 


2 


ortho/para 


C2H50 


C2H5 


1 


para 


C2H50 


C2H5 


1 


meta 


C2H50 


C2H5 


1 


ortho 


C2H50 


C2H5 


2 


ortho/para 


C3H70 


C2HS 


1 


para 


C3H70 


C2H5 


1 


meta 


C3H70 


C2H5 


1 


ortho 




C2H5 


2 


ortho/para 


CdHoO 


C2H5 


1 


para 


C4H9O 


C2H5 


1 


meta 


C4H9O 


C2H5 


1 


ortho 




C2H5 


2 


ortho/para 




C2HS 


1 


para 






1 


meta 




C2H5 


1 


ortho 


CcHi nO 


C2H5 


2 


ortho/para 


CcHi -aO 


C2H5 


1 


para 


U6ni3v,/ 


C2H5 


1 


meta 






1 


ortho 






2 


ortho/para 






1 


para 






1 


meta 


r«_ tJ^ _0 




1 


ortho 


C8H17O 




2 


ortho/para 


C12H25O 




1 


para 


^12^2 S^J 




1 


meta 






1 


ortho 


^12*125^ 




2 


ortho/para 


^13**27*^ 


C3HS 


1 


para 


W3**27^ 


C2HS 


1 


meta 


P- ^HniO 


C2H5 


1 


ortho 




C2H5 


2 


ortho/para 


Ci aHoqO 


C2H5 


1 


para 




C2H5 


1 


meta 


C14H29O 


C2H5 


1 


ortho 


Gl4H290^ — 


C2H5 


2 


ortho/para 


C15H310 


C2H5 


1 


para 


C15H310 


C2H5 


1 


meta 


C15H310 


C2H5 


1 


ortho 


C15H310 


C2H5 


2 


ortho/para 


C16H330 


C2HS 


1 


para 


C16H330 


C2H5 


1 


meta 


C16H330 


C2H5 


1 


ortho 


C16H33O 


C2H5 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C2H5 


1 


para 


Cl7H3sO 


C2H5 


1 


meta 


C17H35O 


C2H5 


1 


ortho 



23 



DE-197-l-2-03a A 1 





X 




n 


Position 




C17H350 


C2H5 


2 


ortho/para 




C18H370 


C2H5 


1 


para 




CiaH370 


C2H5 


1 


meta 




C18H37O 


C2H5 


1 


ortho 


10 


CieH370 


C2H5 


2 


ortho/para 




CH3O 


C3H7 


1 


para 




CH3O 


C3H7 


1 


meta 




CH3O 


C3H7 


1 


ortho 


15 


CH3O 


C3H7 


2 


ortho/para 




C2H5O 


C3H7 


1 


para 




C2H5O 


C3H7 


1 


meta 




C2H5O 


C3H7 


1 


ortho 


21) 


C2H5O 


C3H7 


2 


ortho/para 




C3H7O 


C3H7 


1 


para 




C3H7O 


C3H7 


1 


meta 




C3H7O 


C3H7 


1 


ortho 


25 


C3H7O 


C3H7 


2 


ortho/para 




C4H9O 


C3H7 


1 


para 




C4K9O 


C3H7 


1 


meta 




C4H9O 


C3H7 


1 


ortho 


30 


C4H9O 


C3H7 


2 


ortho/para 




C5H11O 


C3H7 


1 


para 




C5H11O 


C3H7 


1 


meta 




C5H11O 


C3H7 


1 


ortho 


3S 


C5H11O 


C3H7 


2 


ortho/para 




CfiHi 1O 


C3H7 


1 


para 






C3H7 


1 


meta 




CeHiaO 


C3H7 


1 


ortho 


40 


C6H13O 


C3H7 


2 


ortho/para 




C8H17O 


C3H7 


1 


para 




C8H17O 


C3H7 


1 


meta 




C8H17O 


C3H7 


1 


ortho 


45 


C8H17O 


C3H7 


2 


ortho/para 




Ci2H250 


C3H7 


1 


para 




C12H25O 


C3H7 


1 


meta 




CX2H25O 


C3H7 


1 


ortho 


50 


C12H25O 


C3H7 


2 


ortho/para 




C13H27O 


C3H7 


1 


para 




C13H27O 


C3H7 


1 


meta 




C13H270 


C3H7 


1 


ortho 


S5 


C13H27O 


C3H7 


2 


ortho/para 




C14H29O 


C3H7 


1 


para 




C14H29O 


C3H7 


1 


meta 




C14H29O 


C3H7 


1 


ortho 


60 


C14H29O 


C3H7 


2 


ortho/para 




C15H31O 


C3H7 


1 


para 




C15H31O 


C3H7 


1 


meta 




C15H31O 


C3H7 


1 


ortho 


65 


C15H31O 


C3H7 


2 


ortho/para 




Cii;H330 


C3H7 


1 


para 



24 



DE 197 12 033-Al 



X 




n 


Position 


C16H330 


C3H7 


1 


meta 


C16H330 


C3H7 


1 


ortho 


C16H330 


C3H7 


2 


ortho/para 


C17H350 


C3H7 


1 


para 


C17H350 


C3H7 


1 


roeta 


C17H350 


C3H7 


1 


ortho 


C17H350 


C3H7 


2 


ortho/para 


C1BH370 


C3H7 


1 


para 


C18H370 


C3H7 


1 


meta 


CiaH370 


C3H7 


1 


ortho 


Ci nH'370 


C3H7 


2 


ortho/para 


CH30 


C4H9 


1 


para 


CH30 


C4H9 


1 


caeta 


CH30 


CdH9 


_ 1 


ortho 


CH30 


C4H9 


2 


ortho/para 




CdHq 


1 


para 


C2H5O 


C4H9 


1 


meta 




C4H9 


1 


ortho 


CnHeO 


C4H9 


2 


ortho/para 


^3x17^ 


C4H9 


1 


para 




C4H9 


1 


meta 


\*3"7^ 


C^Hq 


1 


ortho 


^3ti7VJ 




2 


ortho/para 




CaHo 


1 


para 




C>iHo 
>'4**9 


1 


meta 


C4H9O 




1 


ortho 


C4H9O 


U4n9 


2 


ortho/para 


C5HIIU 


C^Hq 
^4**9 


1 


para 


C5H11O 


U4119 


1 


meta 




C^Ho 


1 


ortho 






2 


ortho/para 




C^Hq 


1 


para 




C4H9 


1 


meta 




C4H9 


1 


ortho 




C4H9 


2 


ortho/para 




C4H9 


1 


para 




C4H9 


1 


meta 




C4H9 


1 


ortho 




C4H9 


2 


ortho/para 




C4H9 


1 


para 




C4H9 


1 


meta 




C4H9 


1 


ortho 


C12H25O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C13H270 


C4H9 


1 


para 


C13H27O 


C4H9 


1 


meta 


C13H27O 


C4H9 


1 


ortho 


C13H27O 


C4H9 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C4H9 


1 


para 


C14H29O 


C4H9 


1 


meta 


C14H29O 


C4H9 


1 


ortho 



50 



25 



DE-197-i^-033-A-l 



X 


IV 


ri 


Posit ion 






2 


ortho/para 




CaHq 


1 


para 




^4**S 


1 


meta 


P- eTT4 4 0 


C^Hq 
^4**3 


1 


ortho 


p. ..W-.-. n 


C4H9 


2 


ortho/para 






1 


oaxa 


^16**33'^ 




1 


meta 


W6"33^ 




1 


ortho 


Ul6ri33^ 


C4H9 


2 


ortho /para 


^17^^35^ 


C^Hq 
^4**9 


1 


nara 


Ci7ti35U 


CjiHo 
^4 "9 


1 


mat a 


C17II35U 




1 


ortho 


C17H35O 




2 


ortho/para 


C18H37O 


^4"9 


1 


para 


C18H37O 


P. IT** 


1 

X 




C18H37O 


P 


X 




C18H37O 


C4K9 


9 




CH3O 




T 
X 


^CU. CX 


CH3O 


P-U- . 
Csilii 


-I 
X 




CH3O 


P^W* 4 
t-SHii 


X 


WX l»UU 


CH3O 


C5H11 


0 


OX UUO/ ^CLXQL 


C2H5O 




X 


^OLX Ci 


C2H5O 


C5H11 


X 




C2H5O 


C5H11 


X 


ortho 


C2H5O 


C5H11 




or t no /pax a 


C3H7O 


CsHii 


1 


paxa 


C3H7O 


C5H11 


1 


meta 


C3H7O 


C5H11 


1 


ortho 


C3H70 


C5H11 


2 


ortno/para 


C4H9O 


C5H11 


1 


para^ 


C4H9O 


C5H11 


X 


meta 


C4H9O 


C5H11 


•1 

X 


ortho 


C4H9O 


/"I TT 


z 


oruno/paxci 


C5H11O 


CsHii 


X 


(icix a 


C5H11O 


C5H11 


X 




C5H11O 


P_IT- - 
U5HII 


X 


ortho 


C5H11O 






0 1" t b.o /"D ar a 


C6H13O 




<i 

X 




C6H13U 






meta 


. .ry TT r\ 


v^Snil 


1 


ortho 


C€Hi30 


CcH-i 1 
*-5"ll 


2 


ortho /para 


U8ni7U 




1 


para 




Cc;Hii 


1 


meta 


CfiHi70 


CsHii 


1 


ortho 


C8H170 


CsHu 


2 


ortho/para 


C12H250 


C5H11 


1 


para 


C12H2SO 


C5H11 


1 


meta 


C12H250 


CsHu 


1 


ortho 


C12H250 


CsHn 


2 


ortho/para 


C1.H370 


CsHii 


1 


para 



26 



DE 197 12 033 A 1 



X 




n 


Position 


C13H270 


C5H11 


1 


met a 


Ci:iH270 


C5H11 


1 


ortno 


C13H27O 


C5H11 


2 


ortho/para. 


C14H29O 


CsHii 


1 


parsL 


Cl4H2c,0 


C5H11 


1 


metd 


C14H29O 


C5H11 


1 


ortho 


CldH290 


C5H11 


2 . 


ortno/para 


C1SH31O 


C5H11 


1 


para 


C15H31O 


CsHu 


1 


met a 


C15H31O 


C5H11 


1 


ortho 


C15H31O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C5H11 


1 


para 


C16H33O 


C5H11 


1 


met a 


C16H33O 


C5H11 


1 


ortho 




CsHii 


2 


ortho /para 


C17H35O 


C5H11 


1 


para 


C17H350 


C5H11 


1 


meta 


C17H350 


CsHii 


1 


ortho 


C17H350 


CsHu 


2 


ortho/para 


C18H370 


C5H11 


1 


para 


ClflH370 


C5H11 


1 


meta 


C1BH370 


C5H11 


1 


ortho 


CiaH370 


C5H11 


2 


ortho/para 


CH3O 


C6H13 


1 


para 


CH3O 


C6H13 


1 


meta 


CH3O 


C6H13 


1 


ortho 


CH3O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C6H13 


X 


para 


C2H5O 


C6H13 


1 


meta 


C2H5O 


C6H13 


1 


ortho 


C2H5O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C6H13 


1 


para 


C3H70 


C6H13 


1 




C3H70 


C6H13 


1 


ortho 


C3H70 


C6H13 


2 


ortho/para 


C4H90 


C6H13 


1 


para 


C4H90 


C6H13 


1 


meta 


C4H90 


CeHn 


1 


ortho 


.-_C4H90. 


C6H13 


2 


.ortho/para 


C5H11O 


C6H13 


1 


para 


C5H11O 


C6H13 


1 


meta 


C5H11O 


C6H13 


1 


ortho 


C5H11O 


C6Hi3 




Ox uUw/ ^cLJua ■ 


C6H13O 


CaHia 


X 


para 


C6H13O 


^6"13 


1 


meta 


C6H13O 


C6H13 


1 


ortho 


C6H13O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C6H13 


1 


para 


C8H17O 


C6H13 


1 


meta 




C6H13 


1 


ortho 



27 
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X 




n 


Position 


CsHivO 


C6H13 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C6H13 


1 


para 


C12H25O 


CeHis 


1 


meta 


C12H25O 


C6H13 


1 


ortho 


C12H25O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C6H13 


1 


para 


C13H27O 


C6H13 


1 


meta 


C13H27O 


C6H13 


1 


ortho 


C13H27O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C6H13 


1 


para 


C14H29O 


C6H13 


1 


meta 


C14H29O 


C6H13 


1 


ortho 


C14H29O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C15H31O 




1 


para 


C15H31O 


C6H13 


1 


meta 


C15H31O 


C6H13 


1 


ortho 


C15H31O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C6H13 


1 


para 


C16H33O 


C6H13 


1 


meta 


C16H33O 


CeHn 


1 


ortho 


C16H33O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C6H13 


1 


para 


C17H35O 


C6Hx3 


1 


meta 


C17H35O 


CeHn 


1 


ortho 


C17H350 


C6H13 


2 


ortho/para 


C1BH37O 




1 


para 


C18H37O 


C6Hi3 


1 


meta 


C18H37O 




1 


ortho 


C18H37O 


C6H13 


2 


ortho/para 


CH3O 


. CH3O 


1 


para 


CH3O 


CH3O 


1 


meta 


CH3O 


CHsO 


1 


ortho 


CH3O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C2H5O 


CH3O 


1 


para 


C2H5O 


CH3O 


1 


meta 


C2H5O 


CH3O 


1 


ortho 


C2H5O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C3H7O 


CH3O 


1 


para 


C3H7O 


CH3O 


1 


meta 


C3H7O 


CH3O 


1 


ortho 


C3H7O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C4H9O 


CH3O 


1 


para 


C4H9O 


CH3O 


1 


meta 


C4H9O 


CH3O 


1 . 


ortho 


C4H9O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C5H11O 


CH3O 


1 


para 


C5H11O 


CH3O 


1 


meta 


CsHuO 


CH3O 


1 


ortho 


CsHuO 


CH3O 


2 


ortho/para 




CH3O 


1 


para 



28 



DE 197 12 033 A 1 



X 




n 


Position 


CfiHiaO 


CH3O 


1 


meba 


CfiHiaO 


CH3O 


1 


ortho 


CfiHi30 


CH3O 


2 


ortho/para 


C8H17O 


CH3O 


1 


para 


CaHnO 


CH3O 


1 


meta 




CH3O 


1 


ortho 


C8H17O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C12H25O 


CH3O 


1 


para 


C12H25O 


CH3O 


1 


meta 


C12H25O 


CH3O 


1 


ortho 


C12H25O 


CH3O 


2 


ortho/para 


CiiH,70 


CH3O 


1 


para 


C13H27O 


CH3O 


1 


meta 


C13H27O 


CH3O 


1 


ortho 


C13H27O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C14H29O 


CH3O 


1 


para 


C14H29O 


CH3O 


1 


meta 


CtdHjgO 


CH3O 


1 


ortho 


C14H29O 


CH3O 


2 


ortho/para 


CmH3iO 


CH3O 


1 


para 


C15H31O 


CH3O 


1 


meta 


Cl5H3lO 


CH3O 


1 


ortho 


C15H31O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C16H33O 


CH3O 


1 


para 


C16H33O 


CH3O 


1 


meta 


C16H33O 


CH3O 


1 


ortho 


C16H33O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C17H35O 


CH3O 


1 


para 


C17H35O 


CH3O 


1 


meta 


C17H35O 


CH3O 


1 


ortho 


C17H3S0 


CH3O 


2 


ortho/para • 


CiaH370 


CH3O 


1 


para 


ClfiH370 


CH3O 


1 


meta 


C1BH37O 


CH3O 


1 


ortho 


C18H37O 


CH3O 


2 


ortho/para 


CH3O 


C2H5O 


1 


para 


CH3O 


C2H5O 


1 


meta 


CH3O 


C2H5O 


1 


ortho 


CH3O 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C2H5O 


1 


para 


C2HSO 


C2H5O 


1 


meta 


CHsO 


C2H5O 


1 


ortho 


C2H5O 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C2H5O 


1 


para 


C3H7O 


C2n5U 




meta 


C.H7O 


C2H5O 


1 


ortho 


C3H7O 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C2H5O 


1 


para 


C4H9O 


C2H5O 


1 


meta 


C4H2O 


C2HSO 


1 


ortho 



6S 



29 



DE 197 12 033 A 1 





X 


r5 


n 


Position 


5 


C4H90 


C2HSO 


2 


ortho/para 




C5H110 


C2H5O 


1 


para 


1 


C5H110 


C2H5O 


1 


meta 




C5H110 


C3H5O 


1 


ortho 


10 


C5H110 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C6H130 


C2H5O 


1 


para 




C6H130 


C2H5O 


1 


meta 






C2H5O 


1 


ortho 


IS 


C6H13O 


C2H5O 


2 


ortho/para 




CfiHi70 


C2HSO 


1 


paxa 






C2H5O 


1 


meta 




CfiHi70 


C2R5O 


1 


ortho 


21) 


CsHnO 


C2H5O 


2 


ortho/para 




Ci ^H^EiO 


C2H5O 


1 


para 




Ci-jH-jrO 






meta 








1 


ortho 


25 


Ci iH«j cO 


C2H5O 


2 


or hho / Tiara 






C2H5O 


1 


para 






C2H5O 


1 


meta 




v*l 3x127^ 


CoHcO 




ortho 


30 


^3*127^ 


p-ti-n 


0 


(J X uiio / peix a 




^14*12 9 


p-Hefl 

Vi.2nsu 


1 

JL 


para 




^14»29W 


P^He-O 

v*2**5^ 


1 








p^tj_n 
^2**5*^ 


X 




3S 


^14*l29t' 






or uho/ para 




ClsHsiO 


P^tTTvO 

v*2A5i^ 


i 


para 




^15*131^ 


p.»Tii?n 


1 
X 








P-»TTeO 


1 

X 


UX b.UL/ 


40 




PiWbO 
v*2**5*^ 


0 


f^-*-f- V^rt / T\S> T*SI 

ux Uiiw/ ^cix a 




*««'16">33Ni' 


C2H5O 












1 


meta 




^16**33^ 


C2H5O 


1 


ortho 


45 




C'iHcO 
^2**5^ 


2 






^17**35»-' 


C2H5O 


1 






Ci 'vB^eO 


C2H5O 




meta 




Ci f HqcO 
>*17**35>' 


C2H5O 


1 


ortho 


50 


^17**35*' 


C2H5O 


2 


orfcho /nara 








1 


para 








1 


meta 






C2H5O 


1 


ortho 


55 


C18H370 


C2H5O 


2 


ortho/para 




CH30 


C3H7O 


1 


meta 




CH30 


C3H7O 


1 


para 




CH30 


C3H7O 


1 


ortho 


60 


CH30 


C3H7O 


2 


ortho/para 




C2H50 


C3H7O 


1 


para 




C2H50 


C3H7O 


1 


meta 


65 


C2HSO 


C3H7O 


1 


ortho 


C2H50 


C3H7O 


2 


ortho/para 




C3H70 


C3H7O 


1 


paxa 



30 



DE-197-12r035~A 1 - 



X 


r5 


n 


Position 


C3H70 


C3H7O 


1 


meta 


C3H70 


C3H7O 


1 


ortho 


C3H70 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C^HgO 


C3H7O 


1 


para 


C4H9O 


C3H7O 


1 


meta 


C4H9O 


C3H7O 


1 


ortho 


C4H9O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C3H7O 


1 


para 


C5H11O 


C3H7O 


1 


meta 


C5H11O 


C3H7O 


1 


ortho 


C5H11O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C3H7O 


1 


para 


C6H13O 


C3H7O 


1 


meta 


C6H13O 


C3H7O 


1 


ortho 


C6H13O 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C3H7O 


1 


para 


CbHi70 


C3H7O 


1 


meta 


C8H170 


C3H7O 


1 


ortho 


C8H170 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C12H250 


C3H70 


1 


psora 


C12H250 


C3H70 


1 


meta 


C12H250 


C3H70 


1 


ortho 


C12H250 


C3H70 


2 


ortho/para 


C13H270 


C3H70 


1 


para 


C13H270 


C3H70 


1 


meta 


C13H270 


C3H70 


1 


ortho 


C13H270 


C3H70 


2 


ortho/para 


C14H290 


C3H70 


1 


para 


C14H290 


C3H70 


1 


meta 


C14H290 


C3H70 


1 


ortho 


C14H290 


C3H70 


2 


ortho/para 


C15H310 


C3H70 


1 


para 


C15H310 


C3H70 


1 


meta 


C15H310 


C3H70 


1 


ortho 


C15H310 


C3H70 


2 


ortho/para 


C16H330 


C3H70 


1 


para 


C16H330 


C3H70 


1 


meta 


C16H330 


C3H70 


1 


ortho 


C16H330 


C3H70 


2 


ortho/para 


C17H350 


C3H70 


1 


para 


C17H350 


C3H70 


1 


meta 


C17H350 


C3H70 


1 


ortho 


C17H350 


C3H70 


2 


ortho/para 


C18H370 


C3H70 


1 


para 


C18H370 


C3H70 


1 


meta 


C18H370 


C3H70 


1 


ortho 


C18H370 


C3H70 


2 


ortho/para 


CH30 


C4H90 


1 


meta 


CH30 


C4H90 


1 


para 


CH30 


C4H90 


1 


ortho 



45 



SO 



31 



DE 197 12 033 A 1 





X 




n 


Position 




CH30 


C4H9O 


2 


ortho/para 


5 


C2H50 


C4H9O 


1 


para 




C2H50 


C4H9O 


1 


meta 




C2H50 


C4H9O 


1 


ortho 


10 


C2H50 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C3H70 


C4H9O 


1 


para 




C3H70 


C4H9O 


1 


meta 




C3H70 


C4H9O 


1 


ortho 


15 


C3H70 


C4H90 


2 


ortho/para 


C4H90 


C4H90 


1 


para 




C4H90 


C4H90 


1 


meta 




C4H90 


C4H90 


1 


ortho 


21) 


C4H90 


C4H90 


2 


ortho/para 




CsHuO 


C4H90 


1 


para 




C5H11O 


C4H90 


1 


meta 




C5H11O 


C4H90 


1 


ortho 


ZS 


C5H11O 


C4H90 


2 


ortho/para 




C6H13O 


C4H90 


1 


para 




C6H13O 


C4H90 


1 


meta 




C6H13O 


C4H90 


1 


ortho 


30 


C6H13O 


C4H90 


2 


ortho/para 




C8H17O 


C4H90 


1 


para 




C8H17O 


C4H90 


1 


meta 




C8H17O 


C4H90 


1 


ortho 


35 


C8H17O 


C4H90 


2 


ortho/para 




C12H25O 


C4H90 


1 


para 




C12H25O 


C4H90 


1 


meta 




C12H25O 


C4H90 


1 


ortho 


40 


C12H2SO 


C4H90 


2 


ortho/para 




C13H27O 


C4H90 


1 


peira 




C13H27O 


C4H90 


1 


meta 




C13H27O 


C4H90 


1 


ortho 


45 


C13H27O 


C4H90 


2 


ortho/para 




C14H29O 


C4H90 


1 


para 




C14H29O 


C4H90 


1 


meta 




C14H29O 


C4H90 


1 


ortho 


SO 


C14H29O 


C4H90 


2 


ortho/para 




C15H31O 


C4H90 


1 


para 




Cl5H3lO 


C4H90 


1 


meta 




CisHsiO 


C4H90 


1 


ortho 


55 


C15H31O 


C4H90 


2 


ortho/petra 




C16H33O 


C4H90 


1 


para 




C16H33O 


C4H90 


1 


meta 




C16H33O 


C4H90 


1 


ortho 


60 


C16H33O 


C4H90 


2 


ortho/para 




C17H35O 


C4H90 


1 


para 




C17H35O 


C4H90 


1 


meta 




C17H35O 


C4H90 


1 


ortho 


65 


C17H35O 


C4H90 


2 


ortho/para 




C18H37O 


C4H90 


1 


para 



32 



BE- 197 12 033- A 1 



X 




n 




C18H370 


V4'*9^ 


1 




C18H370 


v.«4Xi9w 


1 


ortho 


C18H370 


^4'^9^ 


2 


ortho/para 






1 


meta 


CH30 






oar a 


CH30 






ortho 


CH30 




2 


ortho/para 


C2H50 






para 


C2H50 


U5II11U 


1 




C2H50 


C5H11U 






C2H50 


/"« _Tj_ ^ r\ 

CsHiiU 


40 




C3H70 


C5H11U 




para 


C3H70 


C5H11U 


1 


mfita 


C3H70 


C5H11O 


X 


ortho 


C3H70 


C5H11O 






C4H90 


C5H11O 




para 


C4H90 


C5H11O 


1 

X 


lilts L*a 


C4H90 


CsHiiO 


1 
X 


VX UlXw 


C4H90 


C5H11O 






C5H110 


C5H11O 


X 


para 


C5H110 


C5H11O 


•« 
X 


iHGta 


CsHiiO 


C5H11O 


1 


ortho 


CqHiiO 


C5H11O 


2 


ort no / pajL a 


C6H13O 


C5H11O 


1 


para 


CfiHisO 


C5H11O 


1 


meta 


C6H13O 


C5H11O 


1 


ortho 


CfiHisO 


C5H11O 


2 


orcno/paz^a 


CflHi70 


C5H11O 


1 


para 


CaHi70 


C5H11O 


1 


ni6ta 


C8H17O 


C5H11O 


1 * 


ortho 


CeHi70 


CsHiiO 


2 


or uxxo/ pa£^a 


C12H25O 


C5H11O 


1 


para 


C12H25O 


CsHiiO 


1 


ni6ta 


C12H25O 


C5H11O 


1 


ortho 


C12H25O 


C5H11O 






C13H27O 


C5H11O 


X 


pax a 


C13H27O 


CsHiiO 


X 




C13H27O 


C5H11O 


X 


ortho 


C13H27O 


. -C5H11O 






C14H29O 


C5HIIU 


X 


para 


C14H29O 


C5M11U 


1 

X 


meta 


C14H29O 








C14H29O 




2 


ortho/para 


C15H31O 




1 


para 




C5H11O 


1 


meta 


C15H31O 


C5H11O 


1 


ortho 


C15H31O 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C16H33O 


C5H11O 


1 


para 


C16H33O 


C5H11O 


1 


meta 




C5H11O 


1 


ortho 



33 



DE-197-4^-G3-3-A4 





K 




n 


Position 


5 


C16H33O 


CsHuO 


2 


ortho/para 




C17H35O 


C5H11O 


1 


para 




C17H35O 


C5H11O 


1 


meta 




C17H35O 


C5H11O 


1 


ortho 


10 


C17H35O 


C5H1XO 


2 


ortho/para 




C18H37O 


C5H11O 


1 


para 




C18H37O 


C5H11O 


1 


meta 




C18H37O 


C5H11O 


1 


ortho 


15 


C18H37O 


CsHuO 


2 


ortho/para 




CH3O 


C6H13O 


1 


meta 




CH3O 




1 


para 




CH3O 


C6H130 


1 


ortho 


H) 


CH3O 


C6H130 


2 


ortho/para 




C2H5O 


C6H130 


1 


para 




C2H5O 


CsHiaO 


1 


meta 




C2H5O 




1 


ortho 


25 


C2H5O 


C6H130 


2 


ortho/para 




C3H7O 


C6H130 


1 


para 




C3H7O 


CeHisO 


1 


meta 




C3H7O 


C6H130 


1 


ortho 


30 


C3H7O 


C6H130 


2 


ortho/para 




C4H9O 


C6H130 


1 


para 




CaHoO 


C6H130 


1 


meta 




CaHqO 




1 


ortho 


35 


C4H90 


C6H130 


2 


ortho/para 




CcHi 1 0 


C6H130 


1 


para 






C6H130 


1 


meta 




CcHi 1 0 


CeHisO 


1 


ortho 


40 




C6H130 


2 


ortho/para 






C6H130 


1 


para 




CcHn -aO 


C6H130 


1 


meta 






C6H130 


1 


ortho 


45 


CfiHigO 


C6H130 


2 


ortho/para 




C8H17O 


C6H130 


1 


para 




C8H17O 


C6H130 


1 


meta 




C8H17O 


CeHuO 


1 


ortho 


SO 


C8H17O 


CeHnO 


2 


ortho/para 




C12H25O 


C6H130 


1 


para 




C12H25O 


C6H130 


1 


meta 




C12H25O 


C6H130 


1 


ortho 


55 


C12H25O 


C6H130 


2 


ortho/para 




C13H27O 




1 


para 




C13H27O 


C6H13O 


1 


meta 




C13H27O 


C6H13O 


1 


ortho 


60 


C13H27O • 


C6H13O 


2 


ortho/para 




C14H29O 


C6H13O 


1 


para 




C14H29O 


C6H13O 


1 


meta 




C14H29O 


C6H13O 


1 


ortho 


65 


C14H29O 


C6H13O 


2 


ortho/para 




C1SH31O 


C6H13O 


1 


para 



34 



DE 



Y 




n I 


Position 


C15H31O 


CeHnO 


1 I 


neta 


C15H31O 


C6H13O 


1 < 


Drtho 


C15H31O 


CsHisO 


2 < 


ortho/para 


C16H33O 


C6H13O 


1 ] 


para 


IC16H33O 


C6H13O 


1 


meta 




C6H13O 


1 


ortho 




C6H13O 


2 


ortho/para 




C6H13O 


1 


para 




CgHisO 


1 


meta 


Ir-i-tHicO 


C6H13O 


1 


ortho 


1 Pi IK'S eO 


C6H13O 


2 


ortho/para 






1 


para 






1 


meta 




CfiHisO 


1 


ortho 


1 IT 1^ 
C18H37O 


CfiHi 3O 


2 


ortho/para 


1 /-ITT_0 


C7H1SO 


1 


meta 


1 /TTT _ /~\ 


C7H15O 


1 


para 


1 CH3O 


C7H1 5O 


1 


ortho 


1 r^rT_r\ 


C7HisO 


2 


ortho/para 


1 C2H5O 


C7H15O 


1 


para 


1 C2H5O 


CiHi kO 


1 




j C2H5O 


CtHi cO 


1 


ortho 


1 C2H5O 




2 


ortho/para 


1 C3H7O 


C1H1 ^0 


1 


para 


1 C3H7O 


C-?Hi «:0 
^7**15^ 


1 


meta 


1 C3H7O 




1 


ortho 


1 C3H7O 




2 


ortho/para 






1 


para 




C7H1SO 


1 


meta 


1 C4H9O 


C7Hl50 


1 


ortho 


1 C4H9O 




2 


ortho/para 


jCsHiiO 




1 


para 


ICsHiiO 


C7H1SO 


1 


meta 




C7Hl50 


1 


ortho 




C7H15O 


2 


ortho/para 


1 n^w* 


C7H15O 


1 


para 


1 p^w* .»o 


C7H15O 


1 


meta 


1 C^Hi 


C7H150 


1 


ortho 




C7H15O 


2 


ortho/para 


1 CoHitO 


C7H15O 


1 


para 




C7H15O 


1 


meta 


IcqHi70 


C7H15O 


1 


ortho 


CBH17O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C7H15O 


1 


para 


C12H2SO 


. C7H15O 


1 


meta 


C,5H5S0 


C7H15O 


1 


ortho 


C12HJSO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C13H270 


C7H15O 


1 


para 


C13H270 
C13H270 


C7H15O 
. C7H^50 


1 
1 


meta 
ortho 



35 



DE-19Tt2-033" Al 





X 


r5 


n 


Position 


s 


C13H27O 


C7Hi50 


2 


ortho/para 




CX4H290 


C7H150 


1 


para 




C14H29O 


C7H15O 


1 


meta 




C14H29O 




1 


ortho 


10 


C14H29O 


C7H150 


2 


ortho/para 




C15H31O 


C7H150 


1 


para 




C15H31O 


C7H150 


1 


meta 




C15H31O 


C7H150 


1 


ortho 


IS 


Cl5fi3lO 


C7H150 


2 


ortho/para 




C16H33O 


C7H150 


1 


para 




C16H33O 


C7H150 


1 


meta 




C16H33O 


C7H150 


1 


ortho 


2» 


C16H33O 


C7H150 


2 


ortho/para 




C17H35O 


C7H150 


1 


para 




C17H35O 


C7H150 


1 


meta 




C17H35O 


C7H150 


1 


ortho 


25 


C17H35O 


C7H150 


2 


ortho/para 




C18H37O 


C7H150 


1 


para 




C18H37O 


C7H150 


1 


meta 




C18H37O 


C7H150 


1 


ortho 


30 


C18H37O 


C7H150 


2 


ortho/peura 




CH3O 


C8H170 


1 


meta 




CH3O 


C8H170 


1 


para 




CH3O 


CbHx70 


1 


ortho 


35 


CH3O 


C8H170 


2 


ortho/para 




C2H5O 


CbHi70 


1 


para 




C2H5O 


C8H170 


1 


meta 




C2H5O 


C8H170 


1 


ortho 


40 


C2H5O 


CbHi70 


2 


ortho/para 




C3H7O 


CBH170 


1 


para 




C3H7O 


CbHi70 


1 


meta 




C3H7O 


CeHnO 


1 


ortho 


4S 


C3H7O 


CsHnO 


2 


ortho/para 




C4H9O 


CBH170 


1 


para 




C4H9O 


C8H170 


1 


meta 




C4H9O 


CbHi70 


1 


octho 


SO 


C4H9O 


CflHi70 


2 


ortho/para 




CsHuO 


CbHi70 


1 


para 




C5H11O 


C8H170 


1 


meta 


- 


C5HUO 


CaHnO 


1 


ortho 


55 


C5H11O 


C8H17O 


2 


ortho/para 






C8H170 


1 


para 




CeHnO 


CeHnO 


1 


meta 




C6H13O 


CeHnO 


1 


ortho 


60 


C6H13O 


C8H17O 


2 


ortho/para 




C8H17O 


CeHnO 


1 


para 




C8H17O 


CbHx70 


1 


meta 


65 


C8H17O 


CeHnO 


1 


ortho 


CBH17O 


CeHnO 


2 


ortho/para 




C12H25O 


CeHnO 


1 


para 
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C12H25Q 
C12H250 



C12H25O 



C13H270 



C13H270 



C13H270 



C13H270 



C14H290 



C14H290 



C14H290 



C14H290 



C15H310 



C15H310 



C15H310 



C15H310 



C16H330 
C16H330 



C16H330 



C16H330 



C17H3SO 



C17H350 



C17H350 



C17H350 



C1BH370 



C18H370 



C18H370 



C18H370 



■55 

C8H170 
C8H170 



C8H17O 



C8H170 



C8H170 



C8H170 



C8H170 



C8H170 



C8H170 



CsHnO 



C8H17O 



C8H17O 



C8H17O 



C8H17O 



C8H17O 



CsHnO 



CsHitO 



C8H170 



C8H170 



C8H170 



C8H170 



C8H170 



C8H170 



C8H170 



C8Hi70 



C8H170 



C8H170 



Position 

meta 

ortho 



ortho/para 



1 



para 



1 



2_ 

1 



1 



1 



meta 



or 



tKo 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 
ortho 



ortho/para 



10 



IS 



2U 



25 



30 



35 



40 



Die erfindungsgcn^ zu vcrwcndcndcn Vcrbindungeo der Fomiel I bis HI kdnncn nach der Olcichung 

- 3 ROH 

Rl CH2 R2 + r4 NH2 + R30tOR)3 ^ ^ 

R = CH3, C2H5 

duTch Xondensalion heigCRtelU werden, wobei bis die ohcn genannte Bedeutung haben. Tv;.tW«i«rtKnfor 
bLpTi^^^^ von 2,4.Pentandion mil ADthranilsaurc-2-ethylhexylester und Thcthylorthofor. 

■^^f LcS^S^^^^^^ icosmetischco und pbannazeutischen Zube^itungcn sind in ^^^^^^^^^ 

Sis d^^ers, der mindeslens eine Olphase enthait Es sind aber auch Zubereituagen aUein auf ^^"g?^^^ 

>^LSSuS^ V«bindungcn mil hydrophilen Subsutucnten moglich. DcmgcmaB konmicn Ole, Ol-m-Wassciw und 

Sonncnschutzpraparatc konncn dcmgcmafi in flOssigcr, pasibscr odcr fester Fonu ^P^^^g^.^'^^ 
py!3^2S^^^^^^ 

""SJSSS^eSS^ in Betracht konunen k6nnen, sind z. C-Hmuiga^^^."^ 

Wa^ Ss^r^^ biogene Wirkstoffe, Rlmbildner, Duftstoffc, Farbstoffc, Pcrlglannrnttel, 

Sni^ifi^^^^^^^ Hekuulyu. (z. B. Magne^iucn^ulfat) und pH-Regulaton^n. ^^^l^^^^^ 

mr^gs4isc bckanmc W/O und dancbcn auch O/W-Emulgatorcn wic ciwa Polyglyccnncstcr. ^ 
^^^^rtc Olvceride in Betracht. 'iVpiscbe Beispiele fur Fettc sind Glyceride; als Wachse smd u. a, Biencnwachs Par- 
SXhf^/S^^ in Kombinalion mit hydrophilen Wachsen zu nennen. Als S^bdisaioren 
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nete Verdickungsmittcl sind beispiclsweisc vemclzte Polyacrylsauren und deren Derivate, Polysaccharide, insbesondcre 
Xanihan-(jum. (ruaMJuar, Agar- Agar, Alginate und Tyiosen, (^arboxymethylcellulose und Hydroxyelhylcellulose, fer- 
ncr rettalkohole, Monoglyceride und Petlsauren, Polycrylate, Polyvinylalkohol und Polyvinylpyrrolidon. Unter bioge- 
nen Wirksioffen sind beispielsweise Pflanzenextrakte, EiweiBhydrolysate und Vitaminkomplexe zu verstehen. Ge- 

5 brauchliche Filmbildner sind beispiebweise HydrocoUoidc wie Chitosan, mikrokristallines Chilosan oder quatemiertes 
Chilosan, Polyvinylpyrrolidon, Vinylpyrrolidon-Vinylacelal-Copolyuierisale, Polymere der Acrylsaurereihe. qualemare 
Ccllulosc-Dcrivatc und ahnlichc Vcibindungcn. Als Konscrvicrungsmiticl cigncn sich beispiclsweisc Formaldchydld- 
sung, p-Hydroxybcnzoat oder Sorbinsaure. Als Perlglanzmittel kommen beispielsweise Glycoldistearinsaureester wie 
Rthylenglycoldistearat, aber auch f ettsauren und FetLsauremonoglycolester in Betracht. Als Farhstoffe kOnnen die fUr 

10 kosmetische Zwecke geeigneten und zugelassenen Substanzen verwendet werdea, wie sie beispielsweise in der Publika- 
don '*Kosmetische Farbemitter der FarbstoSkoimmission der Deutschen Forschungsgemeinschaft, verOffentlicht im 
Verlag Chemie, Weinheim, 1984, zusammengestellt sind. Diese Farbstoffe werden tiblicherweise in Konzentration von 
0,001 bis 0,1 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Mischuog, eingesetzt 
Der Gesamtanteil der Hilfs> und Zusatzstofife kann 1 bis 80, vorzugsweise 6 bis 40 Gew -% und der nicht waBrige An- 

15 teil ("Aklivsubstan^") 20 bis 80, vorzugsweise 30 bis 70 Gew.*% - bezogen auf die Miltel ~ belragen. Die HersUsllung 
der Mittd kann in an sich bckanntcr Weisc, d. h. beispiclsweisc durch Hdfi-, Kalt-, HciB-Hcifi/Kali- bzw. PIT-£muigic- 
rung erfolgen. Hierbei handelt es sich urn ein rein mechanisches Vert'ahren, eine chemische Heaktion lindet oicbt statt 
SchlieBlich kdnnen weitere an sich bekannte im UV- A-Bereich absorbierenden Substanzen mitverwendet werden, so- 
feni sie itn Gesamtsystem der ertindungsgemaB zu verwendenden Kombination aus UV-B und UV-A-Filter stabil sind. 

2() (jegenstand der vorliegenden Erfindung sind weiterfain kosmetische und pharmazeudsche Zubereitungen, die 0,1 bis 
10 Gew.-%, vorzugsweise 1 bis 7 Gew.*%, bezogen auf die gesamte Menge der kosmetischen und pharmazeutischen Zu- 
bereitung, eine oder mehrere der Verbindungen der Formel I zusanunen mit an sich fttr kosmedscbe und pharmazeutische 
Zubereitungen bekannten, im UV-D-Dereich absorbierenden Verbindungen als Lichtschutzmittel enthalteo, wobei die 
Verbindungen der Fonuel I in der Regel in geringerer Menge als die XA^-B-absorbierenden Verbindungen eingesetzt wer- 

25 den. 

Der groBte 'Ifeil der Lichtschutzmittel in den zum Schutz der menscblicben Kpidermis dienenden kosmetischen und 
pharmazeutischen Zubereitungen bcstcht aus Verbindungen, die UV-Lichl im XJV-B-Bcrcich absorbicrcn d. h. im Be- 
reich von 280 bis 320 imi. Beispielsweise betr^t der Anteil der erfindungsgen^ zu verwendenden UV*A-AbsQrber 10 
bis 90 Gew.-%, bevorzugt 20 bis 50 Gew.-% bezogen auf die Gesamtmenge von UV-B und UV-A-absorbierenden Sub- 
30 stanzen. 

Als I)V-B-Hltersubstanzen, die in Kombination mit den erfindungsgem&fi zu verwendenden \^rbindungen der Fonnd 
I angewandt werden, kommen beliebige XJV-B-Filtersubstanzea in Betracht Beispielsweise sind zu nennen: 
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Nr. 


Stoff 1 


CAS -Nr. 


1 


4 -Amindbenzoesaure 1 


150-13-0 


2 


3 - (4 ' Trimethyl ammonium) -ben2ylidenbomaii-2 -on- 
methylsulfat J 


52793-97-2 


3 1 


3, 3, 5-Trimethyl-cyclohe3qrl-salicylat 
(Homosalatum) ^ ! 


118-56-9 


4 


i 2 ■ Hydroxy • 4 • me cnoxy oeii a 
(Oxybenzonum) 


131-57-7 


5 


2-PhenylbenzimidazDl-5-sulfonsaure und xhre 
Kalium-, Natrium- u. Triethanolaminsalze 


27503-81-7 


6 


3 3* - (1, 4-Phenylendi- 

m^thin) -bis (7, 7 - dimethyl -2 -oxobicyclo [2.2.1] hep- 
tan- l-methansulfonsaure) und ihre Salze 


90457-82-2 


7 
8 


4 -Bis (polyetho3cy) amino -benzoesaurepolyethoxy- 

1 ethylester 

|4-Diinethylamino-benzoe8&ttre-2-ethylhexyiester 


113010-52-9 

21245-02-3 
118-60-5 



1 4 - Me th oxy- z imts&ure - 2 - isoamyles t er 
A. >Methoxy - zimtsaure- 2 -ethylhexylester 



[7/6/7-10-2 
5466-77-3 



12 



[4065-45- 



13 |3-(4' 



17 



[6 3260-25-9 
94134-93-7 



18 12,4, 6-Triaiiilin- (o- 

g;rbo-2- -ethylhexyl-r -oxy) -1,3, 5-triazin 



188122-99-0 



20 r2 -C yano-3, 3 -diphenylacrylsaureethylester 

21 12 - Cyano- 3 , 3 - diphenylacrylsaure - 2 ' - ethyliiexyl- 



1-5 



22 



23 



24 



I ester 

IMenthyl-o-aminobenzoate oder: 
5-Met hyl-2- (1 -methyl ethyl) -2-aminobenzoate 

I Glyceryl p-aminobenzoat oder: 
U- Aminobenzoes&ure-l-glyceryl-ester 

2,2* -Dihydroxy- 4 -methoxybenzophenon (Dioxyben- 

Izone) 



25 



26 



27 Dime thoxyphenylglyoxalsAure Oder: 

U . 4 - dimethoxy-phenyl -glyoxal - saures Natrium 



•t - VJ.J.W^w** wj g — 

28 l3.(4'Sulfo)ben2yliden-boman-2-on und seine 
Salze 



1641-17-4 



56039-58-8 



39 



SchlieDbch sind auch mitcronisieite ngmente wie TicandioXid und Zinkoxid ZU nennen. 

Zum Schutz menschlicher Haare vor UV-Strahlen kdnnen die erfindungsgem^en Lichtschutzmittel der Foimel I in 
Shampoos, Lotioncn, Gelen odcr EmuUionen in Konzcntrationtn von 0, 1 bis 10 Gcw.-%, bevorzugt 1 bis 7 Gcw.-% ein- 
gearbeitet werden. Die jeweiligen Forraulierungen kfinnen dabei u. a. zum Wascben, FSrben sowie zum Frisieren der 
5 Haare verwcndel werden. 

Die erTmdungsgeiuafi zu verwendenden Verbindungen zeichnen sich in der Kegel durcb ein besunders bobes Absorp- 
tionsvcnnogcn im Bcrdch der UV-A-Strahlung rait scharfcrBandcnstruktur aus. Wcitcrbin sind sic gui in kosmctischcn 
Olen loslich und lassen sich leicht in kosmetische Horjiiulierungen einarbeiten. Die mit den Msibindungen I bei^gestellten 
Hmulsionen zeichnen sich hesonden; durch ihre hohe StahilitSt, die Verbindungen T selberdurch ihre hohe PhotostabililAt 
10 aus, und die mit I hergestellten Zubereitungen duich ihr angenebmes Hautgefiihl aus. 

(legenstand der Erfinduog sind auch die Verbindungen der Formel I zur Verwendung als Medikament sowie pbarma- 
zeutische Mittel zur vorbeugenden Behandlung von Entziindungen und Allexgien der Haul sowie zur Verfatitung be- 
stimmter Hautkrebsarten, welcbe eine wirksame Menge mindestens einer Veibindung der Forme] I als Wirkstoff enthal- 
ten. 

IS Das erfindungsgeiiiaBe phanuazeulische Millel kann and oder lopisch vembreicht werden. FCir die orale Msrabrei- 
Chung licgt das pharmazcutischc Mittel in Form von u. a. Pastillcn, Gclatiockapscln, Dragccs, als i>irup, L6sung, Emul- 
sion Oder Su^nsion vor. Die topiscfae Aowendung der pharmazeutiscben Mittel erfolgt beispielsweise als Salbe, 
Creme, Gel, Spray, TjfiRung oderTx)tion. 



21) Beispiele 

1. Herstellung 
Beispiel 1 

25 

Allgemeine Vorschrift (fur die Verbindung der Nr. 1 der Tabelle 2) 



0,1 mol p-AminobenzoesMure-2-ethylhexylester, 0,1 mol Pivaloylacetonitril und 0,1 mol lYiethylorthoformiat wurden 
in 100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120X erhiiyi, wobei Hthanol ahdestilliert wurde. Nach Ahkiihlung auf 80®C wurde 
30 mit Wasser versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abliltriert. AnschlieBend wurde aus F^ttolether umkiistallisieit 
Man cfhielt in 80%igef Ausbeute Verbindung 1 der lU)^e 2. 

Beispiel 2 

35 0,1 mol Anlhranilsauie-2-elhylhexylesler, 0,1 mol 2,4-Penlandion und 0,1 mol IVietbylorthofoniual wurden in 100 ml 
Diethylenglykol 2 h auf 120°C crhitzt, wobci Ethanol abdcstillicrt wurde. Nach AbkOhlung auf 80°C wurde mit Wasser 
versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abtiltrierL Anschliefiend wurde aus Petrolether umkristallisiert Man er- 
hielt in 70%iger Ausbeute Verbindung 24 der l^elle 2. 

40 Beispiel 3 



0,1 mol m-lbluidin, 0,1 mol Pivaloylacetonitril tmd 0,1 mol Itiethylorthofoimiat und 1 g Zinkchlorid wurden in 
100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120H: erhitzt, wobei Ethanol abdestillieit wurde. Nach Abktihlung auf 80°C wurde mit 
Wasser vereetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfillriert AnschlieBend wurde aus Petrolelher uiukiisUdlisiert 
45 Man erhicll in 70%iger Ausbeute Veibindung 2 der Tabelle 2. 

Weitere so hergestellte Verbindungen sind in U>ibelle 2 angegeben. 
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Nr. 


R 




Ell 


1) 


4-COOC8H17 1> 


346 


860 


2) 


3-CH3 


338 


978 


3) 


4-OCH3 


348 


841 


4) 


4-tert.C4H9 


342 


888 


5) 


4 -n-C^Hs 


342 


864 


S) 


4 -COMHC8H17 


346 


773 


7) 


4-iso~C3H7 


342 


903 


8) 


4-n"C"4H7 


342 


918 


9) 


2-C00CftHi7 


348 


717 


J. V7 


2 -CN 


338 


995 


11) 


2-COOCi5H3x(iso) 


346 


583 


12) 


3-iso OC3H7 


340 


629 


13) 


2-COO^ X N®H(C2H40H)3 


346 


667 


(Wasser) 


14) 


2,5-D±-OCH3 


362 


491 


15) 


2-COOH 


346 


965 


16) 


4-S03* X •^(CaH40H)3 


340 


666 


(Wasser) 


17) 


4-S03^Na® 


340 


1010 


(Wasser) 


18) 


2-OC2HS 


352 


876 


19) 


2-COOCH3 


348 


995 


20) 


2-COOCH2CH(CH3)a 


348 


864 


21) 


2-COCX:4H9 


346 


825 


Nr. 


Verbindung 


Xmax 


Ell 


22) 


H CN 


380 


768 






c=c 

, C0C(CH3)3 
H5C2OOC 1 

CH3 CCX>C3H5 
















23) 


c=c 

HN^ ^COC(CH3)3 


350 


817 
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30 





.^-^ ^ 


^CN 

^co- 


/CH3 

-C— CH3 
^CH3 




Nr. 


R 


Xmax 


Ell 


24) 


C0CH3 

Hjj'^ COCH3 
1 COOC8H17 




344 


795 


25) 


\ C0CH3 
c=c: 

HN^ \C0CHJ 




344 


938 


26) 


®v /COCH3 
C= C 

g^/ \cOCH3 






1035 


27) 


^Ns^ ^C0CH3 

c=c 

HN^ C0CH3 

ccx)CeHi7 ^> 




346 


1049 




^\ ^C0CH3 

^COOCaHs 
J>^/COQC8Hi7 1> 

0 




346 


757 


29) 

L_ 


^\ ^C0CH3 
HN-^ ^COOCHj 

COOCaHn l» 




346 


941 



42 



^E-197 12 033 A 1 



Nr. R 



30) 



31) 



32) 



33) 



HN'^ CO C— CHs 



344 



^COCHa 



gy/ ^C00CH3 



JL^COOCHj 



.COCH3 

c=»c 

HN'^ C00C(CH3)3 



344 



HN 



OCH3 



C00CbHi7 



1) 




OCH3 



KN 



OCH3 



ccxx:eHi7 



1) 



H3C0 




34) 



HsCO 



c=c 

HN^ ^ COOCeHn 1» 



OCH3 




346 



350 



322 



E^l 



1008 



717 



646 



612 



761 
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CO C— CH3 

^CH3 



Nr. 



10 



15 



21) 



25 



30 



35 



40 



45 



SO 



55 



35) 



Xmax 



c=c 

^ COOC8H17 1> 



!OOC2H5 



332 




Ell 



1105 



36) 



CN 

HN"^ COOCbHi? 1' 



COOCH3 



336 




752 



37} 



.COOC2H5 

c= c; 



336 



XOOC2H5 




COOCH3 



890 



38) 



.COOC2H5 
gjj/ ^COOCjHs 
.C00CbHi7 1> 



335 



630 



39) 



60 



K 



coocaHs 



320 



HN 



COOC2H5 




COOCeHn II 



700 



65 
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Allgemeine Herstellvorschrift zur HersteUung von Emulsionen fUr kosmetische Zwecke 

Allc dUoslicben Bestandteile werdcn in einem Riihrkessel auf 85**C crwarml. "Wtnn alle Bestandtdle geschmolzen 
sind, bzw. als FlUssigphase vorliegen, wird die Wasserphase unier Homogenisieren eingeaibeitet. Unler RQhren wird die 
S Emulsion auf ca. 40^C abgekiihlt, parfumiert, bomogenisiert und dann unter standigem Riihren auf 25X abgekOhlt. 

Zubcrcitungcn 

Beispiel 4 

10 

Zusanunensetzung fOr die lippenpflege 

ad 100 Eucerinum anbydricum 
10,00 Glycerin 
IS 10,00 UlaniuiuDioxid 

0,5-10 Vwbindung Nr. 1 dcr TabcUc 2 
8,00 Octyl Metboxyciiinamat 
5,00 Zink Chid 
4,00Castoroi 

21) 4,00 Pentaerytbrithil Stearat/caprat/Caprylat Adipat 

3,00 Glyceryl Stearat SE 

2,00 Bienenwacbs 

2,00 Miciokristallincs Wachs 

2,00 QuaLemiuiu-18 Benlonil 
25 1 J50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

Beispiel 5 

Zusammensetzung fQr die T Jppenpflege 

30 

ad 100 Eucerinum anbydricum 
10,00 Glycerin 
10,00 Titanium Dioxid 
04-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 
35 8,00 Oclyl MelboxydnnaiuaL 
5,00 Zink Qxid 
4.00Castor6l 

4,00 Pentaerythrithi I Stearat/caprai/Cq)rylat Adipat 
3,00 Glyceryl Stearat SE 
40 2,00 Bienenwacbs 

2,00 Microkristallines Wacbs 
2,00 Quatemium-18 Bentonit 
1^0 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

45 Beispiel 6 

Zusammensetzung fiJr Sunblocker mit Mikropigmcntcn 

adlOOWa<tser 
SO 10,00 Octyl Metboxcinnamat 

6,00 PEG-7-Hydrogcnated Castor Ol 
. 6,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 V«bindung Nr. 1 der Tabelle 2 

5,00 Mineral Ol 
55 5,00 Isoamyl p-Melboxydnnamat 

5,00 Propylcn Glycol 

3,00 Jojoba Ol 

3,004-Methylben7.yliden Campher 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
60 l,00Dimethicon 

0,50 FEG-40-Hydrogenated Castor Ol 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,50 Pbenoxyetbanol 
0,20 EDTA 
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~~ ~ ' Bcispiel? 

ZusazDinensetzimg fiir Suoblockcr mil Mikropigmentcn 

S 

adlOOWasser 

10,00 Oclyl Melhoxcinnauml 

6.00 PEG-7-Hydrogaiatcd Castor Ol 

6,00 'Htanium Dioxid 

0,5-1 0 Verbindung Nr. 24 dcr Tkbclle 2 

5,00 Mineral Oi 

5,00 Isoamyl p-Methoxycinnamal 
5,00 Propylen Glycol 
3,00 Jojoba Ol 

3,00 4-Methylbcn2ylidcn CamFAcr - 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1 ,00 Dimcthicon 

0,50 PHG-40-Hydrogcnated Castor Ol 
0,50TocopheTyl Acetat 

0,50 Phenaxyethanol ^ 
0,20EDTA 

B^inelS 
FeUlreics Gel 

25 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Mcthoxycinnamat 
7,00 11131^0111 Dioxid 

0,5-1 0 Vefbindung Nr. 1 der TabeUe 2 ^ 

5,00 Glycerin 

5,00PEG'25PABA 

1,00 4-Mcthylben2yUden Cancer 

0,40 Acrylare C10-C30 Alkyl Acrylai Crosspolymer 

030 ImidazoUdinyl Urea 

0,25 Hydroxyelhyl CeUulose 

0,25 Sodium Mcihylparabcn 

0,20Disodium HIJIA 

0.15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben ^ 
0,10 Sodium Hydroxid 

Bdspiel 9 
FeUlreies Gel 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Mcthaxydnnamat 

7,00 Utaniuni Dioxid 

0^-10 Verbindung Nr. 24 derlVbelle 2 ^ 

5,00 Glycerin 

5,00PEG-i^PABA 

l,004-Methylben2ylidenCampher _ - 

0,40 Acrylate C10-C30 Alkyl Acrylai Crosspolymer 

030 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyelhyl CeUulose 

0,25 Sodium Mcihylparabcn 

0,20DLSodiumHD^lA 

0,15Pr4gFance 

0,15 Soctium Propylparaben ^ 
0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 10 
SonnencTeme (LSF 20) 
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adlOOWasser 

8,00 Octyl Methoxydnnafnat 

8,00 Titanium Dioxid 



47 



DE 197-K-035-A-1 



— 6;00 PEG^^ydiogcnated Castor Ol 

0^ 10 Verbindung Nr. 1 der TabeUe 2 
6,00 Mineral Ol 
5,00ZinkOxid 
5 5 ,00 Isopropyl Palmitai 
5,00 Iiiiidazolidinyl Urea 
3,00 Jojoba Ol 

2.00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1 ,00 4-Methylben7.y1iden Campher 
10 0,60 Magnesium Stearat 
0,50 Tocopheryl Aceial 
0,25 Methylparaben 
0,20DisodiumEDTA 
0,15 Propylparaben 

IS 

Bcispicl 11 

Sonnencreme (T^F 20) 
ad 100 Wasser 
20 8,00 Octyl Metboxycinnamat 

8,00'ntamumDioxid 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der TabeUe 2 

6,00 Mineral Ol 
25 5,00ZinkOxid 

5,00 Isopropyl Palmitat 

5,00 ImidazolicKnyl Urea 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 PRG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
30 1 ,00 4-Metbylbenzyliden Campher 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,25 Methylparaben 

0,20 Disodium EDTA 
3S 0,15 Propylparaben 

Beispiel 12 
Sonnencreme wasseifest 

40 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

5,00 PEG-7-nydrogenated Castor Ol 

5,00 Propylene Glycol 
4S 4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 CapryLic/Capiic Triglycerid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 dor IVibcllc 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba Ol 
SO 2,00 4-Methylbenzyliden Can^)her 

2,00 Titanium DiOxid 

1,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

l,50Dimeducon 

0,70 Magnesium Sulfat 
5S 0,50 Magnesium Sleanil 

0,15 Fragrance 

Beispiel 13 

60 Sonnencreme wasserfest 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00 PEG-7-Hydrogenaied Castor Ol 
65 5,00 Propylene Glycol 
4,00 Isopropyl Palmitat 
4,00 Caprylic/Capric THglycerid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der TabeUe 2 
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4,00 Glycerin 
3,00 Jojoba 01 

2,00 4-Mcthylbcn2ylideii Camphcr 

2,00'ntaniumDioxid . 

1 ,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymca^ 

l,50Diiiietfaicoa 

0,70 Magncaum Sulfat 

0,50 Magnesium Stearat 

0,15 Fragrance 

Beispiel 14 
Sonnenmilch (LSF 6) 

adlOOWasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEO-7-Hydrogcnated Castor Ol 

5,00 Isopropyl Palmitat 

3^0 Octyl Mcthoxycinnamat 

0,5 10 Veibindung Nr. 1 der Tabclle 2 

3,00 Capiylic/Capric Triglycerid 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfal ^ 
0,60 Magnesium Stearat 
040 Ibcopheryl Acelat 
030 Glycerin 
0;25 Mcthylparabcn 

0,15 Propylparaben ^ 
0,05 TocophCTol 

Beispiel 15 
Sonnenmilch (LSF 6) 

35 

adlOOWasser 
10.00 Mineral Ol 

6,00 PFG-7-Hydrogenated Castor Ol 

5,00 Isopropyl Palmitat ^ ^ 

3,50 Octyl Mcthoxycinnamat 

0,5-10 Veibindung Nr. 24 der T^beUe 2 

3.00 Capiylic/Capric TOglycerid 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45^odecyl Glycol Copolymer 
0,70 Magnesium Sulfat 
0,60 Magnesium Stearat 
0,50 Tocophcryl Acctot 
0.30 Glycerin 

0,25 Methylparaben ^ 

0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Beispiel 16 

SoonencRsme wasserfest ^ 

adlOOWasser 

8,00 Octyl Mcthoxycinnamat 

5,00 PEG-7-Hydrogcnated Castor Ol ^ 

5,00 Propylene (jlycol 

4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 Caprylic/Capric TOglycerid 

0,5-10 Vcrbindung Nr. 17 der Tabelle 2 

0,5-10 Vwbindung Nr. 24 der TVibelle 2 ^ 
4,00 Glycerin 
3,00 Jojoba Ol 

2,004-Methylben7.yliden Campher 
2,00 Titanium Dioxid 



49 



DE-l-97-^-0-36-A-i- 



4 ,5e^TO»45/ D u de c yl Glycol Copolymer 

1^50 Dimechicon 
OJO Magnesium Sulfat 
0^0 Magnesium Stearat 
S 0,15 Fragrance 

Bdspicl 17 
Sonnenmilch 

10 

adlOOWasser 
10,00 Mineral Ol 

6.00 PEG-T-Hydrogenated Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitat 
IS 3,50 Oclyl Melboxycinnauial 

0,5-10 Vcibindung Nr. ndcrTabcUc2 
3,00 Capfylic/Capiic 'iViglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
21) 0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tbcopheryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Methylpantben 
25 0,15 PropylparabeD 

0.05Tocopbe£oL 

PatentansprOcbe 
30 1. Verwendung von VerbindungenderFormell 

35 R4 NH ^ 



in der die C=C Doppelbindung in der H oder Z Konfiguration vorliegt und die Variablen folgeode Bedeutung haben: 

COOR5, C0R5, CONR5R6, CN, O=Si-R^)^0, 0=S(-OR5)=o, R'?0-P (-0R«)=0; 
R2 COOR^ COR^ CONR5R6, CN, 0=S(.R6)=0, 0=:S(-0R*)=0, R'^O-P (-0R«)=0; 

40 R3 Wassersloff, einen gegebenenfalls substituierten aliphatischen, cycloaliphatischen, araliphatiscben oder aroma- 
tischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen; 

einen gegebenenfalls substituierten aromatiscben oder heteroaromadscben Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 
R5 bis R* unabhangig voneinander Wasscrstoff, einen offenkettigen oder verzweigten aliphatischen, aralii^iati- 
schen, cycloaliphalischen oder gegebenenfalls subslituierlen aiomadschen Rest iiiil jeweils bis zu 18 C-AlaiiieD» 

45 wobei die Variablen R^ bis R^ untereinander, jeweils zusammen mit den Kohleostoffatomen, an die sie gebundieD 

sind, gemeinsam einen 5- oder 6-Ring bilden kdnnen, der gegebenenfalls welter anelliert sein kaon, 
als UV-Filicr in kosmctischcn und pharmazcutischcn Zubcrcitungcn zum Schutz der mcnschlichcn Haut oder 
menschlicber Haare gegen Sonnenstrahlen, aliein oder zusanunen mit an sich fiir kosmetische undphaimazeutische 
Zubereimngen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen. 

50 2. Verwendung von Verbindungen der Formcl I gemafi Anspruch 1 als UV- A-Filter. 

3. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemfifi Anspruch 1, wobei R^ filr Wasserstoff, Rl fUr (24, COOR5 
und COR^ und R^ fur CN, COOR^ und COR^ stehen, wobei R5 und R^ voneinander unabhangig offenkettigc oder 
ver2weigte aliphatische oder gegebenenfalls substituierte, aromatische Reste mit bis zu 8 C-Atomen bedeuteo. 

4. Verwendung von Verbindungui der Formcl I gemafi Anspruch 1, wobei R^ fUr gegebenenfalls durch bydrophile 
55 oder lipophile Substituenten subslituieiles Phenyl steht 

5. Verwendung von Verbindungen der Formcl I gcmSB Anspruch 1 , wobei R-* fiir cincn AlkoxyjAcnyl- oder Alkox- 
ycarbonyli^nylrest steht 

6. Verwendung von Verbindungen der Formel T gemSB Anspruch 1 . wobei R* fUr einen Phenylrest steht. der was- 
serioslich machende Substituenten tr^gt, ausgewahlt aus der Gruppe bestehend aus Carboxylat, Sulfiooat- oder Am- 

60 mcmiumresten. 

7. lichtschutzmittel enthaltende kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen zum Schutz der menschlichen 
Epidermis oder menschlichen Haare gegen UV-Licht im Bereich von 280 bis 400 nm, dadurch gekennzcichnet, dafi 
sie in einem kosmetisch und pharmazeutisch geeigneten IVager, allein oder zusammen mit an sich fttr kosmetische 
und phaniiazeudsche Zubereitungen bekannten im UV-Beieich absoibierenden Verbindungeo, als {tetoslabile UV- 

65 Filter wirksamc Mcngcn von Verbindungen der Rsnnd I 
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^c=cC^ I 

R4 NH ^ . 5 

enlhalLen, in der (He Variablen die Bedeutung geinafi Anspruch 1 haben. 

8. Lichischutzmiticl gcmaB Anspruch 7, cnthalicnd als U V-A-Filtcr Vcrbindungcn dcr Formcl I, wobci R-* fDr Was- 
scretoff, fiir CN. COOR^ und COR^ und R^ fUr CN. COOR^ und COR^ stehen. wobd R^ und gegcbenenftdls 
substiluierte aliphaiische oder aromatische "Re.sie mil his zu 8 C-Atomen bedeutcn. 

9. Lichtschut2mittel gcmaB Anspruch 7. cnthaJtend als UV-A-Fillcr Verbindungen dcr FoimBl L wobd R* fOr gc- 10 
gebenenfalls durch hydrophile oder Lipophile Substituenten subslimi»tes Phenyl si^t 

10. lichtschutzmittcl gemaB Anspruch 7, cnthaltcnd als UV-A-Filtcr Verbindungen der Foniiel I, wobci wobci R^ 
flir Wasserstoff. R> ftlr CN, COOR^ und COR^ und R^ flir CN, COOR* und COR^ stehen und R^ fllr einen Phenyl- 
rcst stchl, der durch Alkyl-, Aikoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonylrcstc, niii jeweils bis zu 20 C-Atomcn, 
Oder niil Cyan- oder Carboxyreslen, sowie uiil wasserliislich iiiachenden Subsliluenlen, ausgewahll aus der Gnippe 15 
bcstchcnd aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumrcstcn, subsdtuicrt scin kann. 

11. Neue Veibindungen der Formel II, 

R4 VSr ^CO C— CH3 II 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguralion vorliegl und in der R^ einen Phenylrcsl bedeulcl^ der 
durch cincn oder mchreie Alkyl-, Aikoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonylreste, mil jeweils bis ru 20 C- 25 
Alomen oder Cyan- oder Carboxyreste, sowie durch wasserloslich machende Substiluenteo, ausgewShlt aus dcr 
Gnippc bcstchcnd aus Carboxylat-, Sulfonat- odor Alkylammoniumrcstcn, substituicrt sdn kann, 
IZ Neue \^rbiDduagen der Foimel m, 

H ^ ^C0CH3 30 

r4 NH 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguralion vorliegl und in der R* einen Fbenyliest bedeuiet, dcr 
durch einen oder mehrere Alkoxyresle iiiil bis lm 20 C-Alomen oder AlkoxycaibonylrcsUs mil 4 bis zu 20 C-Alo- 35 
men. sowic durch wasserloslich machende Subslilucntcn, ausgewShlt aus dcr Gruppc bcstchcnd aus Carboxylat-, 
SuUbnat- oder Alkylammoniumresten. substituicrt sein kann und R^ einc offenkettige, verzweigte oder cydische 
Alkyl-, Aikoxy-, oder Alkoxyalkylgruppe mil jeweils bis ra 1 8 C-Atomcn oder cine Aryloxygruppc bedeutcL 

13. Verbindungen dcr Formel I rur Verwendung als AiZDeimittel. 

14. Pharmazeutische Zubereitung. dadurch gekennzeichnet, daB sic cine wirksame Menge mindeslens eiiier dcr 40 
Veibindung der Formel I nach Anspruch 1 enthSlU 
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